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El contingut de Bor en l’aigua de mar està sent actualment un problema a l’hora de tractar-la 
(dessalinització) per a la seva utilització en regadius i altres camps. És per això que s’estan 
buscant alternatives per a reduir la concentració d’aquest element en les aigües. En aquest 
projecte el que es proposa és estudiar l’adsorció de bor mitjançant un adsorbent polimèric i 
natural extret d’algues naturals. 
Primer de tot s’ha fet un estudi bibliogràfic on s’ha descrit l’element Bor, l’alginat, el procés 
d’adsorció, els problemes mediambientals que comporta la presència de Bor i les possibles 
solucions, incloent també les diferents tècniques d’anàlisis que s’han empleat per a l’obtenció 
dels resultats experimentals. 
S’ha partit d’anàlisis experimentals on s’ha aprovat la capacitat d’adsorció de l’alginat de Ca. A 
partir d’aquí s’ha enfocat el projecte cap a l’anàlisi estructural en la reacció i interacció entre 
Alginat de Calci (adsorbent) i derivats del Bor. 
Mitjançant el programa Chem Draw s’han obtingut les estructures és estables i òptimes per a 
l’adsorció de Bor mitjançant una simulació en 3D d’aquestes interaccions entre estructures 
d’alginat compostes pels dos monòmers que el composen (àcid manurònic i àcid gulurònic) i les 
espècies de Bor. 
Per altra banda, s’ha treballat amb un altre programa informàtic anomenat Medusa/Hydra, 
consistent en captar les diferents espècies i compostos de bor depenent de les variables de 
[B(OH)3] inicial i pH. S’ha analitzat aquestes espècies i les millors condicions perquè apareguin 
i les millors condicions per a treballar sense la intervenció d’aquestes en les espècies 
monobòriques. 
Finalment s’ha fet un estudi experimental en continu. S’han analitzat 4 cicles d’Adsorció-
Desorció en una columna d’1,6 cm de diàmetre farcida de perles d’alginat de Calci S’han extret 
resultats a partir d’aquests cicles realitzats amb la mateixa columna per a comprovar la capacitat 
de regeneració d’aquestes perles desorbint amb aigua bidestil·lada i adsorbint amb solució de 
Bor a 10ppm. A aquests resultats se li han aplicat models matemàtics ja definits per a valorar el 
rendiment obtingut. 
Per acabar s’han extret conclusions de cada un dels estudis realitzats 
Paraules clau (màxim 10) 
Adsorció Alginat Desorció Bor 
Especiació Modelització Columna Optimització 
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A causa de la progressiva disminució de les fonts naturals d'aigua i a la creixent 
demanda del recurs, des de ja fa algunes dècades és habitual la utilització de la 
dessalinització d'aigua de mar i altres aigües superficials salobres com a font d'aigua per 
al consum humà o de regadiu. Amb l'ús d'aquestes fonts alternatives comença la 
problemàtica relacionada amb l'aparició de contaminants traça en el producte final, 
entre ells el bor. La presència de bor en aigües salobres o subterrànies és variable, i pot 
ser degut a abocaments i fuites de les plantes de tractament d'aigües residuals 
(principalment a causa del borat utilitzat en la formulació de detergents) o filtracions 
dels estrats subsuperficials. En el cas de l'aigua de mar, la concentració típica de bor 
ronda els 4,5 mg/l, però depenent de la situació geogràfica i les condicions ambientals, 
aquesta concentració pot arribar fins als 7 mg/l (cas, per exemple, del golf aràbic). Hi ha 
dues raons fonamentals per controlar i limitar la concentració del bor en l'aigua:  
 
 Per als humans el bor pot ocasionar danys en el sistema reproductor i hi ha 
indicis de la seva activitat teratogènica (possibilitat de generar malformacions en 
el fetus). La legislació de la UE, i la seva transposició espanyola mitjançant el 
RD 140/2003, estableix el valor límit de 1,0 mg/l per a l'aigua potable. L'OMS, 
més restrictiva, defineix per a aigües potables la concentració de bor de 0,3 mg/l 
com a nivell d'efecte no observat (NOEL, Non-Observed Effect Level), i ha 
establert un valor límit provisional per al bor de 0,5 mg/l. 
 
 Una presència excessiva de bor en l'aigua de reg pot causar danys en collites i 
plantes. Tot i que el bor és un element traça vital per al creixement de les plantes 
i es subministra per mitjà dels fertilitzants, pot resultar molt perjudicial en 
concentracions més grans. Entre les collites més sensibles al bor es troben els 
arbres fruiters de cítrics, que presenten dany foliar massiu a concentracions de 














 Obtenir resultats favorables experimentalment a partir d’adsorció de Bor amb Alginat 
de Calci en continu. 
 Trobar les condicions favorables de concentració de Bor i pH per a l’aparició de les 
diferents espècies existents de Bor en medi aquós. 
 Calcular la màxima estabilitat de les espècies i interaccions Alginat-Bor a partir de les 
distàncies d’enllaç intramoleculars i intermoleculars trobades al fer una optimització de 
les seves estructures. 
 Trobar les millors condicions de treball per a l’adsorció Bor-Alginat tenint en compte 
l’aparició d’espècies polibòriques. 
 Veure el rendiment de les perles d’Alginat de Calci després de 4 cicles d’Adsorció-
Desorció. 























2 Fonaments teòrics 
2.1 El bor 
2.1.1 Introducció 
 
El Bor ocupa el primer lloc del grup III-A de la taula periòdica.  És un no metall lleuger 
de número atòmic 5. És semiconductor i té propietats químiques més semblants al 
carboni o al silici que als altres elements del seu grup. És l’únic element del seu grup 
que és un no metall. La única propietat metàl·lica que conserva es la brillantor que 
presenten els seus cristalls, de color vermell o negre. 
El Bor no es troba de manera elemental a la naturalesa, principalment, es troba en forma 
de borats. Està àmpliament distribuït, tant en el medi aquàtic com en el medi terrestre. 
La concentració en la que es pot trobar és mol variada, oscil·lant des de els  10 mg/kg a 
la escorça terrestre fins als 4.5 mg/kg als oceans, no superant normalment els  7 mg/L a 
les aigües continentals. 
 
El Bor entra en contacte amb el medi ambient de forma natural o artificial.  
De manera natural per mitjà de partícules a través de la meteorització de les roques o del 
vapor, per la volatilització de l’aigua de mar i la activitat volcànica.  
 
De manera artificial ens pot aparèixer a partir de les operacions d’extracció, de la 
fabricació de vidre i ceràmica, de crema de productes agrícoles i brossa, tractats o restes 
de productes de Bor i a les centrals de carbó i petroli o també per la utilització de 
borats/perborats en la neteja de les llars i indústries (a través de les aigües residuals 
generades i lixiviats procedents del tractament del paper i de la fusta. Es pot trobar bor 
en medi aquós i en el sòl. 




L’aplicació més important dels borats, tant de sodi com de calci, és la producció d’àcid 
bòric. L’àcid bòric s’obté mitjançant la descomposició del mineral amb àcid sulfúric i 
separant el sulfat metàl·lic per cristal·lització fraccionada.  
 
Aquest àcid presenta una estructura plana triangular com es pot apreciar en la figura, 
composta per molècules de B(OH)3 unides per ponts d’hidrogen. L’acumulació de 
varies capes d’aquestes unions és la que li dóna unes propietats lubricants força 
interessants.  
 





Figura 1: Mostra d’àcid bòric   Figura 2: Molècula d’àcid bòric 
 
L’àcid bòric és estable i soluble en aigua, més en calent que en fred. Augmenta la 
solubilitat a mida que augmenta la temperatura. 
 
Cal dir que al ser un àcid dèbil no té tendència a cedir protons en solucions aquoses. Es 
podria parlar d’un comportament d’àcid de Lewis ja que té un orbital estable no ocupat. 
 
Els estudis indiquen que el B(OH)3 no es ionitza separant un protó de la molècula i 
formant l’anió borat, sinó que es forma B(OH)4- i H3O+ per addició d’un OH- 
comportant-se així com un àcid tal com els va definir Lewis.  
Així doncs, la reacció principal per a explicar la gran majoria de casos, sigui en solució 
o en el sòl, serà la següent: 
B(OH)3 + 2H2O ↔ B(OH)4- + H3O+ 
 
Els grups OH- que formen l’àcid bòric li serviran per a formar esters amb gran facilitat i 
així augmentar el seu caràcter àcid arribant fins i tot a tenir una acidesa tant important 
















Es coneixen diferents borats de sosa: l’únic que té importància per a la industria és el bi-borat 
NaO. Alguns van acompanyats de 5 aigües i d’altres amb 10 per cada bi-borat. Tant un com 
l’altre són coneguts com a bòrax i són solubles en aigua, més en calent que en fred. 
 
 
Figura 3: Estructura molecular de bòrax        Figura 4: Mostra de bòrax sòlid 
 
El bòrax és un anió tetraborat Na2B4O7 constituït per dos heterocicles de bor, oxigen i hidroxils 
units entre sí tal com es pot veure en la figura. 
 
Aquest anió forma cristalls incolors grans que per escalfament formen una massa vítria de 
composició Na2B4O5O7. És a dir, els OH es converteixen en dues molècules d’aigua i dos 
oxígens. Aquests comparteixen bor soldant les restes del primitiu anió tetraborat. La 
transformació es realitza sobre els 400 ºC. Posteriorment, la massa es converteix en un vidre 
fluid a 878 ºC. Així doncs, adopta una gran capacitat per a dissoldre òxids metàl·lics formant 
productes vitris de color característic segons el tipus de metall. Aquesta propietat el fa útil en la 
soldadura i recobriments ja que permet eliminar l’òxid existent en la superfície del metall.  
 
El bòrax és estable decahidratat, però si el posem en solució d’aigua de la següent forma, es 
produeix la seva hidròlisi donant borats i àcid bòric: 
 











El Bor no es troba lliure en la naturalesa. Les fonts de bor provenen de les seves variades 
espècies minerals. En la següent taula es mostren les més importants industrialment i el seu 
contingut en òxid bòric, el qual és l’indicador de riquesa en bor del mineral. Els 4 primers són 
els més explotats en la industria: 
 Taula 1: Minerals amb contingut d’òxid bòric i els seus països de producció 
 
S’han tingut en compte els 4 primers minerals més importants i s’ha extret el diagrama següent 
referit als països on hi ha producció d’aquests minerals. Estats Units i Turquia suposen ja entre 
un 80-85% de producció mundial. 
 
 
        Figura 5: Producció mundial d’òxid bòric 
 
Cinc són els principals compostos derivats dels minerals anteriorment citats que es recullen a la 


















Nom Fórmula B2O3 (%) Països 
Tincal Na2O·2B2O3·10H2O 36,5 E.E.U.U. i Turquia 
Colemanita 2CaO·3 B2O3·5H2O 50,9 Turquia i Argentina 
Kernita Na2O·2B2O3·4H2O 50,9 E.E.U.U. 
Ulexita Na2O·2CaO·5B2O3·16H2O 43 Turquia i Xile 
Hidroboracita CaO·MgO·3B2O3·6H2O 50,5 Argentina 
Szaibelita 2MgO· B2O3·H2O 41,4 Rússia 




Taula 2: Derivats comercials del Bor i països productors 
 
Com es pot veure en la taula 2, Espanya no és un país on es produeixin compostos de bor ni que 
sigui ric en minerals que en continguin. Per altra banda, és un alt consumidor d’àcid bòric, 
bòrax i perborat sòdic entre d’altres compostos menys rellevants. 
 
Un cop vistos els principals minerals i compostos de bor existents, en el següent diagrama es 
mostra un resum de la interrelació que existeix entre aquests compostos i els processos i 




   Figura 6: Esquema d’interrelació entre minerals i derivats del Bor 
 
El Tincal i la Colemanita com ja s’ha explicat anteriorment són els dos minerals amb més 
contingut d’òxid bòric, compost molt important a escala industrial. L’anàlisi de la figura 6 
permet veure els derivats de bor que més es comercialitzen i les diferents vies d’obtenció 
Nom Fórmula B2O3 (%) Països productors 
Bòrax pentahidratat Na2O·2B2O3·5H2O 47,8 E.E.U.U. i Turquia 
Bòrax decahidratat Na2O·2B2O3·10H2O 36,5 E.E.U.U. 
Àcid bòric H3BO3 56,3 E.E.U.U., Turquia i Xile 
Bòrax anhidre Na2O·2B2O3 69,2 E.E.U.U. 
Òxid bòric B2O3 100 E.E.U.U. 




d’aquests. Cal remarcar la importància de les sals morres dels llacs, ja que són una altra font 




En la natura es troben principalment dos isòtops de Bor. 11B en un 80,1% i 10B en un 19,9%. 
Els resultats de les seves masses es diferencien per una sèrie de valors definits com la 
diferencia entre les fraccions 11B i 10B i expressada en parts per mil. Existeixen 13 
isòtops coneguts però de més curta duració. El fraccionament isotòpic del bor és 
controlat per les reaccions de canvi dels compostos especials B(OH)3 i B(OH)4-. Els 
isòtops de bor també es fraccionen durant la cristal·lització de minerals, durant els 
canvis de fase de l’aigua en sistemes hidrotermals i durant l’alteració hidrotermal de 
roques.  
 
10B(OH)3 +11B(OH)4- = 11B(OH)3 + 10B(OH)4- 
 
L’abundància isotòpica es determina mitjançant espectrofotometria. El 11B es troba 
preferentment a les aigües subterrànies quan la forma dominant és B(OH)3, mentre que el 10B 
s’incorpora preferentment quan predominen borats.  
 
2.1.4 El bor en medi aquós 
 
El bor en el medi aquos es troba predominantment en forma d’àcid bòric, B(OH)3. La presencia 
de bor en aigües salobres o subterrànies és variable i pot deures a abocaments i fugues de les 
plantes de tractament d’aigües residuals (principalment degut al borat utilitzat en la formulació 
de detergents) o a filtracions. Amb l’ús de fonts alternatives com la dessalinització, comença la 
problemàtica relacionada amb l’aparició de traces de bor en forma d’àcid bòric en el producte 
final. Hi ha dues raons fonamentals per a controlar i limitar la concentració de bor en l’aigua: 
 
 Segons l’Institut Nacional de la Salut de EEUU (NIH), apunta que la toxicitat 
deguda al bor pot causar erupcions a la pell, nàusees, vòmits, diarrea, dolor 
abdominal i mal de cap. S’ha informat de la baixa pressió arterial i de canvis 
metabòlics a la sang (acidosis). 
 Una presencia excessiva de bor a l’aigua de reg pot causar danys en collites i 
plantes. Tot i que el bor és un element de traç vital per al creixement de les 
plantes i es subministra per mitjà de fertilitzants, pot resultar molt perjudicial en 
concentracions majors. 




Entre les collites més sensibles al bor es troben els arbres fruiters de cítrics, que presentin danys 
a concentracions de bor a l’aigua de reg majors a 0,3 mg/L. L’àcid bòric és un àcid mol dèbil 
amb un pK de 9,2 i per tant te molt poca tendència a cedir protons en dissolució aquosa, Es 
comporta com un àcid de Lewis al tenir una orbital estable no ocupat. La solució d’àcid bòric ha 
sigut intensament estudiada. La opinió general indica que el B(OH)3 no s’ionitza separant un 
protó de la molècula i formant la anió H2BO3, sinó que es forma B(OH)4 i H3O+ per addició de 
un OH, comportant-se com un àcid, tal i com va definir-ho Lewis, L’ió Borat B(OH)4 en les 
solucions aquoses presenta una estructura de tetraedres. 
Per a explicar la majoria dels casos pràctics que succeeixen en les dissolucions aquoses són prou 
les espècies : 
B(OH)3 y B(OH)4 
 
B(OH)3 + 2H2O ↔ B(OH)4- + H3O+ 
 
 
2.1.5 El Bor en el sòl 
 
A diferència dels 5 mg/l de B en l’aigua de mar, en el sòl es troben concentracions entre 20 i 
200 mg/l i poden ser de naturalesa orgànica i inorgànica 
El bor present en el sòl prové de roques ígnies i sediments marins. S’han trobat valors en 
algunes roques ígnies àcides de fins a 60 mg/l de B i en les roques bàsiques, més pobres en B, 
d’uns 10ppm de bor. Els sediments marins presenten fins a 27 mg/l.  
Com a altres fons de bor també trobem la turmalina (mineral de bor molt resistent a la 
mineralització), l’aigua  de pluja i els fertilitzants. 
Com a reaccions que es poden dur a terme entre el Bor, la solució del sòl i els seus col·loides 
trobem:  
 Adsorció com a ió borat o àcid bòric molecular 
 Formació de complexes orgànics 
 Precipitació com a borats de Al i Si 
El bor inorgànic apareix dissolt en la solució del sòl com a àcid bòric (0.1 i 0.01ppm) en forma 
de borats formant complexes i contribuint a la formació d’alguns minerals. 
 
El bor orgànic es troba en forma  d’esters d’àcid bòric amb components hidroxílics (polisacàrids 
entre d’altres) que s’originen en els processos de transformació de matèria orgànica. 
 





          Figura 7: Esters d’àcid bòric en el sòl 
L’adsorció del ió borat present en la solució del sòl porta a la saturació de les càrregues 
electropositives que presenten els col·loides del terra. La matèria orgànica, hidròxids i argiles 
són substancies amfòteres que sota condicions d’acidesa es comporten com electropositives i 
donen lloc a l’adsorció de borats. L’adsorció de l’àcid bòric al complex col·loïdal pot seguir la 
següent reacció al reaccionar amb hidròxids de ferro: 
 
B(OH)3 + FeOOH  O=Fe-O-B(OH)2 + H2O 
2.1.6 Aplicacions industrials 
 
L’àcid bòric i els seus derivats s’utilitzen com a matèria prima portadora de Bor en un gran 
nombre de processos industrials. Això és possible gràcies a les bones propietats d’aquests 
compostos. 
En la taula 3 s’indiquen les propietats més característiques des d’un punt de vista industrial i les 
seves possibles aplicacions associades.  




Metal· lúrgia, recobriments superficial, 
fotografia, colorants, industria tèxtil 
Micronutrient-Tòxic 
Agricultura, fertilitzants, insecticides, 
herbicides 
Acció dissolvent Metal· lúrgia, soldadura 
Formació de poliestructures Vidres borosilicats, fibra de vidre, ceràmics 
Caràcter refractari/ Duresa Metal· lúrgia, composites, retardants de foc 
Moderador neutrònic Indústria nuclear 
Blanquejant Detergents 
Agent reductor/ Catalitzador 
Petroquímica, industria química i 
farmacèutica 




Inhibidor de corrosió Refrigerants automoció 
Reacció cis-diol Adhesius de base midó, detergents 
Caràcter antisèptic Farmàcia 
 
 
A continuació en la Taula 4 s’especifiquen les aplicacions dels principals derivats de bor ja 
citats en altres apartats: 
Taula 4: Derivats del bor i aplicacions 
Nom Fórmula Aplicacions 
Bòrax pentahidratat Na2O·2B2O3·5H2O 
Fertilitzants, ceràmics, fibra de vidre, 
metal· lúrgia, detergents 
Bòrax decahidratat Na2O·2B2O3·10H2O 
Aplicacions nuclears, adhesius, 
detergents 
Àcid bòric H3BO3 
Retardants de foc, vidre, insecticida, 
aplicacions nuclears 
Bòrax anhidre Na2O·2B2O3 Ceràmiques, vidre 
Òxid bòric B2O3 Ceràmiques 
 
L’efecte del bor en forma de derivats i compostos està molt repartit en molts àmbits i camps de 
la indústria i també del dia a dia. Una justa repartició seria la següent: 
   
 





















 La figura 8 dóna una gran importància de l’efecte del bor a l’industria del vidre i dels 
detergents.  
 
   Figura 9: Mostra de llana de vidre 
 
2.1.7 Legislació i tractament de 
 
El Ministeri de Medi Ambient,
desenvolupat en els últims anys un
diferents sectors per tal de determinar
basant-se en els límits marcats
convenients. La principal indústria
procés productiu és la ceràmica
 
Sector de la ceràmica
 
Les empreses pertanyents al sector
són les referents als esmalts ceràmics
refredament. La composició d'aquesta aigua
Taula 4







En aquestes indústries es recircula
l'abocament no recirculat és el següent
Floculació/Decantació
 Ús de biopolímers per a l’adsorció de Bor i estudi molecular
 
  Figura 10: Mostra de detergents 
residus 
 i els seus predecessors amb competència en aquest camp,
 seguiment de les diferents indústries 
 la composició i control dels seus efluents.
 per la legislació vigent, es van suggerir  els 
 que ha  declarat emprar compostos de
. 
 
 ceràmic que han declarat l'ús de compostos
 o fregides, que admeten la seva presència a les aigües
 es recull en la següent taula. 
: Característiques de les aigües de                                                                                                             
 
 Valor 
 20-30 mg/l 
 600 mg O2/l 
5 250 mg O2/l 
200 mg/l 






  han 
pertanyents als  
 Així mateix, 
 tractaments  més 
 bor en el seu 
 de bor 
 de 
 habitual per 
 




Arribant a obtenir un efluent amb les característiques recollides a la següent taula. Per això, i 
seguint la LEY 10/1993 de la C.A.M., es pot afirmar que pràcticament estan dins de la 
legislació.  
    Taula 4: Característiques de l’abocament en el sector ceràmic 
Paràmetre Valor 
Bor <5 mg/l 
DBO5 <60 mg O2/l 
SS 100 mg/l 
                                               
Un cop s’ha vist la problemàtica, s’han de seguir una sèrie de passos per tal de fer un bon 
tractament d’aquests residus: 
 Coneixement de les dades de partida: cabals, composicions, contingut    
en B,temperatura, pH. 
  Selecció del mètode més adequat per a cada cas, a causa de les particularitats 
de cada abocament i de cada indústria. 










































         Figura 9: Diagrama de blocs del procés de tractament de residus de Bor 
 
El primer pas serà poder determinar el contingut de bor en l'abocament residual. Per a això, la 
bibliografia aporta una sèrie diversa de mètodes que podrien agrupar-se en continus  i   discrets. 
PARÀMETRES DE PARTIDA: 
Q,T,pH, [B]o 

















ANÀLISI DE L’EFLUENT 
SUPERA EL 








Entre els continus destaquen els mètodes espectrofotomètrics en flux i l'ocupació d’elèctrodes 
selectius, específics per ions tetrafluoroborats. En el grup de les anàlisis  discretes  es troben 
mètodes basats en un gran nombre de tècniques d'anàlisi. 
Les tècniques d’anàlisi més utilitzades són per espectrofotometria amb varis reactius, 
fluorimetria, ICP/AES, potenciometria, volumetria àcid-base, cromatografia líquida i per 
activació de neutrons. Cal dir que hi ha mètodes amb més sensibilitat que d’altres. El mètode 
que s’ha fet servir en aquest projecte ha sigut per espectrofotometria mitjançant Azometine, el 
qual es descriurà en l’apartat de mètodes experimentals. El mètode Azometine permet tenir una 
alta sensibilitat per a l’anàlisi de mostres amb contingut de Bor.  
Una vegada determinada la càrrega contaminant, s'ha de seleccionar el mètode d'eliminació més 
adequat. Avui dia, la indústria de tractament d'aigües/abocaments disposa de múltiples eines per 
aconseguir un mateix objectiu i és aquest, per tant, el punt més difícil, ja que s'haurà d'arribar a 
un compromís entre els  diferents  mètodes d'eliminació i els recursos econòmics existents. 
Per a l'eliminació del bor en qualsevol de les seves formes d'abocaments industrials es disposa 
dels següents mètodes: 
 Intercanvi iònic 
 Extracció amb solvents orgànics 
 Adsorció sobre hidròxids metàl·lics 
 Preparació alcalina 




















2.2.1 Introducció històrica 
 
Al 1883, el químic anglès E:C:C Stanford, per digestió de frondes de certes algues brunes amb 
carbonat sòdic, va obtenir una massa gelatinosa. A aquesta nova substancia el seu descobridor 
els va donar el nom “d’algina”, derivat de l’alga. Aquest terme va utilitzar-se en un principi per 
a designar la substancia in situ de la planta; mentre que als diferents productes comercials que es 
van obtenir posteriorment se’ls va donar altres accepcions: àcid algínic, alginats, solubles, 
compostos algínics en general. 
2.2.2 Procedència dels alginats 
 
Les algues brunes de la família de les "feofíceas" constitueixen la matèria prima principal en la 
producció d’alginat. El mateix, és un component de la paret cel· lular de tals organismes i es 
troba formant un complex insoluble d’àcid algínic i les seves sals càlcica, magnèsica i de 
metalls alcalins en vàries proporcions. 
 
2.2.3 Estructura química 
 
Els alginats són les sals de l’àcid algínic, polisacàrid lineal constituït per dues unitats 
monomèriques, l’àcid β-D-manurònic (M) i l’àcid α -L-gulurònic (G). Aquets s’agrupen en 
blocs de seqüències MM, MG, units per enllaços glucosídics  β (1-4) i blocs GG, GM units per 
enllaços glucosídics α (1-4). 
 
 
   Figura 11: β - (1-4) -D-àcid Manurònic                                           Figura 12: α - (1 - 4) L-Àcid Gulurònic 
 
Aquestes dues molècules es distingeixen per la disposició espacial dels seus enllaços variant 
entre cis i trans, anomenada estereoquímica. L’alginat estarà sempre compost per una cadena de 
blocs. Tal com s’ha citat abans, hi ha 3 tipus de blocs: MM, GG i GM ó MG. Cada cadena 
d’alginat conté els 3 tipus de blocs i cada un d’aquests blocs està format per entre 3 i 30 
monòmers. 




Cada tipus d’alginat té una seqüència diferent depenent de diversos factors com ara l’estació de 
l’any o la procedència d’aquestes i és això el que les diferencia.  
Les propietats del polímer, especialment aquelles relacionades amb el seu poder gelificant en 
presència de ions Ca, depenen tant de la relació M/G com de la forma en què es trobi 
l’estructura de blocs. Com més alta sigui la proporció de blocs d’àcid gulurònic més fort i 
consistent serà el gel format i com més alta sigui la proporció de manurònic menys sinèresis 
presentarà el gel, és a dir, menys aigua perdrà per la superfície.  
És per això que els gels presenten una mescla de blocs necessària per a donar unes propietats 
adients per la seva consolidació. 
 
 
  Figura 13: Estructura d’una cadena polimèrica d’alginat 
 
 








2.2.4 Propietats fisicoquímiques 
 
Les propietats fisicoquímiques són aquelles que confereixen als alginats les seves 
característiques necessàries per al seu ús industrial. Hi ha diverses: 
Estabilitat 
 
El millor avantatge dels alginats es el seu comportament en solució aquosa. Una varietat de 
cations es combina amb els grups carboxils dels alginats, el que es tradueix en un canvi 
important de les seves propietats i de la seva funcionalitat. Els alginats es transformen 
ràpidament i suaument per les reaccions d’intercanvi iònic amb sals de metalls divalents. A 
l’inici la solució d’alginat té propietats de flux laminar, acabant en una estructura ferma de gel. 
El grau de polimerització (GP) d’un alginat és una mesura del pes molecular mitjà de les seves 
molècules i correspon al nombre d’unitats d’àcids urònics a la cadena polimèrica. La viscositat 
de les solucions d’alginat es relaciona directament amb el grau de polimerització i el pes 
molecular. Comercialment es produeixen alginats (principalment alginat de sodi) de baixa, 
mitjana i alta viscositat (això es refereix a la viscositat de les seves solucions aquoses a l’1%) 
que presenten petites diferencies en quant a la estabilitat, amb certes excepcions, la regla general 





Aquesta propietat es veu afectada tant per factors físics com químics. La quantitat d’alginat que 
es dissoldrà a l’aigua està limitada per la naturalesa física de les solucions, més que per la 
solubilitat del compost en si. A l’incrementar-se la concentració d’alginat, la solució passa d’un 





La viscositat és la propietat fonamental de les solucions de l’alginat i juntament a la seva 
reactivitat front el calci, és la que genera les característiques úniques de tals compostos com 
espessidors, estabilitzants, gelificants, etc. A les concentracions empleades en la majoria de les 
aplicacions, les solucions d’alginat tenen un comportament pseudoplàstic, és a dir que la 
viscositat decreix al augmentar el grau de cisallament ( per agitació o per bombeig). Aquest 
efecte és reversible, excepte a nivells de cisalla molt elevats, i és més marcat en les solucions 
d’alginats de alt pes molecular i les d’alginat sòdic que contenen ions de calci. Algunes 
d’aquestes solucions poden presentar inclòs un comportament  tixotròpic, en el qual la viscositat 
varia amb el temps a una velocitat d’agitació constant. Aquesta propietat de les solucions dels 
alginats pot ser molt variable i ve donada a partir de nombrosos factors entre els quals cal 
mencionar els següents: 




 Pes molecular: Quan major és el PM de l’alginat, més viscoses resulten les solucions. 
Els productes poden controlar el PM dels compostos d’alginat (grau de polimerització) 
variant les condicions d’extracció i manufactura. S’ofereixen generalment productes 
amb un GP comprès entre 100 i 1000 unitats, que donen viscositat en el rang 10- 1000 
.Pa.s (solucions al 1%). 
 
 Concentració: Els alginats comercials poden obtenir-se en diferents graus de viscositat 
– alt, mitjà i baix- la qual pot controlar-se variant les concentracions utilitzades dins 
d’un rang més estret. 
 
 pH: La viscositat de les solucions d'alginat de sodi és gairebé independent del pH en el 
rang entre 5 i 10, presentant un valor lleugerament major a prop de la neutralitat (pH 6-
8) a causa d'efectes repulsius dels grups carboxils carregats negativament (COO-), els 
que mantenen esteses les cadenes del polímer i incrementen la seva capacitat d'unió de 
molècules d'aigua. Per sota de pH 4,5 la viscositat tendeix a incrementar per la 
disminució de la solubilitat de l'àcid algínic lliure, el qual precipita en forma de gel a un 
pH de 3-3,5. 
 
 Temperatura: Les solucions d’alginats es comporten igual que altres fluids en la 
dependència de la viscositat amb la temperatura: dins de cert rang, la viscositat de tals 
solucions decreix aproximadament 2,5% per cada grau d'increment en la temperatura. 
El procés és reversible, podent la solució tornar a la seva viscositat inicial per 
refredament. No obstant això, si les solucions d’alginats es mantenen a temperatures 
elevades (50 º C) durant llargs períodes, la viscositat decreix irreversiblement a causa 
d'un procés de despolimerització, comportament que s'ha de tenir molt en compte durant 
l'emmagatzematge dels productes obtinguts industrialment. 
 
 Força iònica: La viscositat de les solucions d'alginat de sodi és gairebé independent del 
pH en el rang entre 5 i 10, presentant un valor lleugerament major a prop de la 
neutralitat (pH 6-8) a causa d'efectes repulsius dels grups carboxils carregats 
negativament (COO-), els que mantenen esteses les cadenes del polímer i incrementen 

















2.2.5 Aplicacions industrials 
 
La taula 5 mostra les diverses aplicacions que tenen els alginats. 
 
Taula 5: Aplicacions dels Alginats 
Industria Ús Producte 
Aliments Estabilitzador d’emulsions Gelats 
Agent gelificant Postres tipus gelatina 
Farcits de panificació 




congelats i deshidratats 
Estabilitzador d’escuma Cervesa i vins 
Farmacéutica Emulsionant i espessant Sabons i locions 
Agent desintegrador Tauletes 
Gel absorbent Bendatges quirúrgics 
Agent de suspensió Antibiòtics 
Agricultura Agent de retenció d’aigua Condicionant de terres 
Paper Agent de suspensió Tall i dimensionament del 
paper 
Textil Espessant i gelificant Impressió de gèneres 










El procés d’adsorció és conegut des de fa molt de temps. Es creu que el terme adsorció va ser 
introduït per primer cop per Kayser l’any 1881 per a descriure les observacions sobre la 
condensació de gasos sobre una superfície. El fenomen va ser descobert per Scheele que va 
observar que el carbó agafava varies vegades el seu propi volum d’aire i que aquest fenomen era 
reversible: a l’escalfar-se, l’aire s’expulsava del carbó, i que al refredar-se tornava a ser 
adsorbit. En l’actualitat, l’adsorció es coneix com un fenomen important en la major part dels 
processos físics naturals, biològics i químics. 
L’adsorció és un fenomen superficial que pot ser definit com a increment de concentració d’un 
determinat component a la superfície entre dues fases. Aquestes fases poden ser de les següents 
combinacions: líquid-líquid, líquid-sòlid, gas-sòlid, gas-líquid. A la pràctica, per adsorció 




s’entén l’eliminació d’un o més components presents en una fase líquida o gas mitjançant un 
sòlid. 
La fase sòlida que adsorbeix es denomina adsorbent i qualsevol substància que sigui adsorbida 
s’anomena adsorbat. Sota certes condicions, hi ha una apreciable millora en la concentració 
d’un component particular i aquest efecte generalment depèn de l’extensió de l’àrea interficial. 
Per aquesta raó, la majoria d’adsorbents industrials tenen grans àrees superficials especifiques, 
generalment per sobre dels 100 m2/g, i a la vegada amb una gran quantitat de porus. 
Generalment tots els processos d’adsorció es complementen amb una etapa de desorció, ja que 
la regeneració del sòlid sol ser preferible abans que tirar-lo. Els mètodes típics poden comportar 
rentat químic, purgues a elevades temperatures, canvis de pressió en el cas de gasos... 
Les forces amb les que el solut és retingut poden ser: elèctriques, de Van der Waals i químiques. 
Les primeres són degudes a atraccions entre un solut amb certa càrrega i punts de l’adsorbent 
amb càrrega contraria. Quan les forces són de Van der Waals es denominen forces físiques i 
solen ser reversibles. Finalment, l’adsorció es pot deure a una reacció química entre solut i 
adsorbent, la quimioadsorció. 
L’adsorció no s’ha de confondre amb l’absorció, que és retenció per una substància de les 
molècules de una altra en estat líquid. Els dos són processos de sorció. També en un procés 
físic, és la transferencia de l’energia de les ones electromagnètiques o sonores a un medi quan el 
travessen. La diferencia està en que en aquesta última la substància acumulada es absorbida en 
tot el volum de l’absorbent i no només en la seva superficie. 
 
2.3.2 Tipus d’adsorció 
 
Hi ha 3 tipus d’adsorció principals: 
 Adsorció per intercanvi: Es tracta d’un procés mitjançant el qual els ions d’una 
substància es concentren en una superfície com a resultat de l’atracció electrostàtica en 
llocs carregats de la superfície. Per a dos adsorbats iònics possibles presents en igual 
concentració i en absència d’altres efectes de sorció específics, la càrrega del ió és el 
factor determinant en l’adsorció d’intercanvi. Un ió trivalent serà atret més fortament 
que un ió monovalent cap al lloc de càrrega oposada de la superfície de l’adsorbent. 
 
 Adsorció química: En aquest cas l’adsorbat pateix una interacció química amb 
l’adsorbent. Es considera que les molècules adsorbides químicament no estan lliures pel 
el moviment en la superfície o dins de la interfase. El processos d’adsorció química 
exhibeixen elevades energies d’adsorció degut a que l’adsorbat forma uns enllaços forts 
localitzats en els centres actius de l’adsorbent. 
 Adsorció física: Es tracta d’una adsorció que té lloc a partir de les forces de Van der 
Waals. La molècula adsorbida no està fixa en un lloc específic de la superfície, sinó que 
és lliure de traslladar-se dins de la interfase. Aquest tipus d’adsorció predomina a 
temperatures baixes, és a dir, l’adsorbat no està tan fortament adherit a l’adsorbent com 
en l’adsorció química. 




La major part dels fenòmens d’adsorció són combinacions de les tres formes d’adsorció. 
 
2.3.3 Factors que influeixen en l’adsorció 
 
Existeixen diversos factors que poden influir en l’adsorció. El grau de solubilitat d’una 
substància dissolta és, amb diferència, el factor més important per a determinar la intensitat de 
la primera de les dues forces impulsores. Podem considerar el grau de solubilitat com el grau de 
compatibilitat química entre un solut i un dissolvent. 
Com més atracció oposa una substància pel dissolvent, més hidrofílica, menys possibilitat té de 
traslladar-se cap a una interfase per a ser adsorbida. En canvi, una substància hidrofòbica, té 
repulsió per l’aigua, tindrà més possibilitats de ser adsorbida en una solució aquosa. 
Hi ha una gran varietat de contaminants orgànics els quals tenen una estructura molecular 
composta per grups hidrofílics i hidrofòbics. En aquest cas, la part hidrofòbica tendeix a ser 
superficialment activa en la superfície i adsorbir-se, metre que la part hidrofílica tendeix a 
quedar-se en contacte amb la fase solució. 
 
2.3.4 Models matemàtics 
 
Les columnes de llit fix es descriuen mitjançant la forma que té la corba de ruptura i del temps 
d’operació. La corba de ruptura mostra el comportament d’una columna respecte la quantitat de 
Bor que es pot retenir en ella i això bé definit a partir del quocient entre la concentració de Bor 
en la solució de sortida de la columna i la d’entrada (Ct/Co) en funció del temps o volum de 
solució bombejada. 
El volum d’efluent pot ser calculat mitjançant la següent equació: 
 =  · 	  (Equació 1) 
On ttotal és el temps total en minuts que s’ha estat bombejant solució en continu i Q és el cabal 
constant que circula per la columna en ml/min. 
Una gràfica on apareix una corba de ruptura dóna informació sobre la quantitat de bor retinguda 
a partir de l’àrea que es troba sota la corba. Com a exemple el gràfic 3. 





Figura 15: Àrea a partir de la corba de ruptura equivalent al Bor retingut 
Aquesta àrea en el gràfic es pot calcular mitjançant la següent equació: 

	   
 (Equació 2) 
On CR és la concentració de bor retinguda en la columna (mg/l)  
Llavors la mtotal de bor que ha passat per la columna es calcularia: 
	 = ·  (Equació 3) 
D’aquí fàcilment s’extreu el percentatge que és la dada més interessant: 
%  ! !"#$%& = '( 100 (Equació 4) 
Però determinar la concentració de bor que es desplaça a través del llit no és fàcil ja que el 
procés opera en estat no estacionari. És per això que hi ha models matemàtics que ens permeten 
extreure teòricament, a partir de paràmetres fixats, el comportament que tindrà la corba de 
ruptura, cosa que ens permetrà comparar-la amb les corbes experimentals. Principalment hi han 
3 models bàsics. 
 
 Model empíric: En aquest model la corba de ruptura es representa a partir del volum 
del llit (BV), que és la quantitat de volum acumulatiu que va passant a través de la 





= -./0 [2(34534)] (Equació 5) 
 
  
 On BV(m3)=Z·S i Z= alçada de la columna (m) 
                   S=area de la secció de la columna (m2) 
 















Quantitat total de 
bor retingut 




 On Co és la concentració inicial de Bor en solució (mg/l) 
 
 Els paràmetres a determinar seran BVo i α 
 
 
 Model de Bohart-Adams: Aquest model matemàtic es basa en la suposició de la 
proporcionalitat entre velocitat de sorció, la capacitat residual del sòlid i la concentració 












 (Equació 6) 
 
On: 
KAB és la constant cinètica (l/mg·min) 
C és la concentració de solut en la fase líquida (mg/l) 
V és la velocitat de flux lineal (cm/min) 
Z és l’altura del farcit de la columna (cm) 
No és la capacitat de sorció volumètrica màxima (mg/l) 
Ci és la concentració inicial de Bor en solució (mg/l) 
 
 Model de Thomas: Aquest model considera que la sorció no està limitada per la 
reacció química sinó que està controlada per la transferència de matèria en la interfase. 
Cal dir que és un dels models més generals i utilitzats per descriure el comportament del 
procés d’adsorció en un llit fix. La seva derivació està basada es una cinètica de segon 









 (Equació 7) 
 
On els paràmetres a determinar són: 
 
Kth és la constant de velocitat de Thomas (mL/min·mg) 











La desorció és el procés pel qual es valora la capacitat de regeneració del nostre adsorbent, 
factor molt important a escala industrial juntament amb la capacitat d’adsorció. Per a dur a 
terme aquest procés es necessita un eluent que tingui unes característiques i propietats 
compatibles amb l’adsorbat adsorbit per l’adsorbent per tal d’extreure el solut. 
Normalment es tracta d’una solució d’una sal bàsica, però en aquest cas s’ha utilitzat aigua com 
a eluent per tal d’extreure el Bor retingut. En la part experimental s’aprecien els resultats i la 
capacitat de regeneració de les perles d’alginat de Calci.  
 
3 Especiació i estabilitat amb Medusa i Chem Draw 
3.1 Introducció a espècies monobòriques 
 
En aquest apartat es mostren les diferents formes en què es poden trobar les dues molècules 
principals que té el Bor, H3BO3 i B(OH)4. La figura 16 mostra l’equilibri entre elles afegint un 




  Figura 16: Equilibri entre àcid bòric, borat i compostos dihidroxil 
A continuació s’analitzen aquestes estructures. Per a fer aquest anàlisi s’ha realitzat una 
optimització energètica per tal d’obtenir l’estructura més estable, tan en les espècies de Bor com 












 L’estructura més estable s’ha representat gràficament amb el programa CHEM3D i la 
minimització energètica s’ha realitzat amb el programa GAUSSIAN
adjuntes als gràfics de cada estructura 
les diferents espècies 
 
3.1.1 Àcid bòric 
 
L’àcid bòric està format per un àtom de bor central envoltat de tres grups hidroxil. La seva 
interacció amb dos grups hidroxils de l’alginat només pot donar lloc
l’èster de l’àcid bòric, alliberant







Figura 17: Èster d’àcid bòric (BoL) 
Sent certa la següent reacció: 
Bo + L ↔ BoL + 2H2O 
Sent Bo l’àcid bòric i L el lligand que conté 2 o més grups OH





El borat B(OH)4 està constituït per un àtom central d
quedant així amb una càrrega negativa
(amb un grup dihidroxil enllaçat) i el dièster de bor
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-98. Cada una de les taules 
indica les corresponents distàncies d’enllaç òptimes per a 
 a la formació d’un èster, 
-se així dues molècules d’aigua. En la Figura 17
 als oxígens que estan enllaçats amb l’aginat.  
 Taula 6: Interaccions èster d’àcid bòric (BoL) 
  
-
. El lligand pot ser perfectament 
e bor i envoltat per 4 àtoms d’o
 global. Aquest però, pot formar 2 èsters, l’èster de borat 
at (amb la totalitat d’

















Figura 18: Èster de borat (B-L) 
 
Tal com s’indica en la figura, aquests serien els dos grups que s’
desprendrien dues aigües. 
B- + L ↔ B-L 2H2O 
Partint ja de l’èster de borat mostrat en la figura anterior, aquest pot arribar a utilitzar els altres 
dos OH per a formar l’anomenat dièster de borat. Així doncs, tindria tots els seus 4 àtoms 
d’oxigen compartits amb dues altres molècules enllaçats segons la seva distribució en l’espai 
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Taula 8: Interaccions diester de borat 
  















 diol d’on es 





3.2 Reaccions i espècies existents 
 
B(OH)3 ↔ H+ + H2BO3-    logK= -9,24  
2B(OH)3 ↔ H+ + B2O(OH)5-    logK= -9,36 
3B(OH)3 ↔ H+ + B3O3(OH)4- logK= -7,03 
4B(OH)3 ↔ 2H+ + B4O5(OH)42-    logK= -16,3 
2B(OH)3↔B2O3 (c)     logK= -5,745 
B(OH)3↔H3BO3 (cr)     logK= 0,07 
B(OH)3 ↔ HBO2 (cr)     logK= 0,5 
 
El bor el podem trobar en diferents espècies, monobòriques o polibòriques. Veurem que a 
concentracions baixes les espècies predominants són les monobòriques, àcid bòric i el borat, 
però l’increment de [H3BO3] provoca l’aparició d’altres espècies molt més inestables i amb un 
temps de vida més curt que les dues anteriors. Tot i així analitzarem aquestes espècies, les 
condicions més òptimes on les podem trobar, la reacció que les provoca i la seva estabilitat 
molecular basant-nos amb les longituds d’enllaç. Principalment les dues variables que farem 
servir seran [ ] i pH. 
Com a introducció i referència de totes les espècies existents en solució aquosa de bor, s’ha 
extret un diagrama on s’observa l’àrea de predominança de cada espècie entre  1·10-4M i 3,16M 
(eix donat en logaritmes) i entre pH 0-12. 
 
 Figura 20: Diagrama de predominança de les espècies de Bor 
  
Aquest diagrama aporta informació general i indica d’una manera aproximada el temps de vida 
de cada espècie.  
A continuació es detallarà l’estructura, l’estabilitat i l’entorn idoni de formació de cada una de 
les espècies citades anteriorment.  
S’analitzarà l’estructura de les 2 possibles espècies monobòriques que ens podem trobar en una 
dissolució. 
 





    Figura 21: B(OH)3 ó H3BO3 
L’àcid bòric és un àcid de Lewis i pot captar fàcilment un hidròxid per a transformar
borat. Un cop tenim l’estructura
aquesta espècie. 
 
 Figura 22: Diagrama d’especiació a 1.75 
Observem que a baixes concentracions (10
pH àcid trobem la totalitat de concentració de Bor donada per 
va tornant bàsic, l’espècie predominant comença a ser el tetraborat. Aquest diagrama explica la 
següent reacció i la seva respectiva constant d’equilibri don
B(OH)3  H+
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Taula 9: Interaccions B(OH)3 ó H3BO3  
                 
 definida anem a veure com afecten la concentració i el pH en 
mg/l de Bor (XB/pH) 
 mg/l) d’àcid bòric, equivalents a 1,75 
l’àcid bòric. A mida que el pH es 
ada com a logaritme.
 + H2BO3-    pK= 9,24










mg/l de bor, i 
 
 
            
 
     




    Figura 23: H2BO3- o B(OH)4- 
El borat és la forma monobòrica en què es troba el b
bàsics a partir de 9,24. Si es vol treballar còmodament només amb aquesta espècie, s’hauria de 
basificar la solució fins a pH 11 per assegurar que no està
bòric. La reacció és la mateixa que l’anterior.
S’ha volgut anar més enllà i 
molars per assegurar la absència de qualsevol altre espècie que no sigui monobòrica
sigut el resultat. 
 Figura 24: Diagrama d’especiació a 1.75 
Aquest diagrama mostra una mínima i pràcticament negligible presència de la primera espècie 
polibòrica amb una concentració aproximadament 10
monobòriques. És per això que el primer diagrama de 
no aprecia aquest valor.  
Aquesta espècie és formada a partir de la següent reacció: 
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          Taula 10: Interaccions H2BO3- o B(OH)4-
  
or, com s’ha vist al diagrama anterior, a pH 
 reaccionant cap molècula d’àcid 
 
treballar amb logaritmes de concentracions enlloc de fraccions 
mg/l de Bor (log [H3BO3]/pH) 
4
 menor a qualsevol de les dues espècies 
mg/l, al treballar amb fraccions molars, 
 
2B(OH)3  H+ + B2O(OH)5- 
 
 









 i aquest ha 
  





    Figura 25: B2O(OH)5-  
 
Aquesta estructura és la unió 
imatge anterior units per grups dihidroxi
Un cop està clara l’existència de les dues espècies monobòriques i la tímida presència de la
primera espècie polibòrica ja analitzada anteriorment, s’ha procedit a calcular l’aparició de la 
resta d’espècies polibòriques per mitjà de diagrames X
 Figura 26: Diagrama d’especiació a 234 mg/l
La segona espècie que apareix és a c
pH 7-10,1. Cal destacar que aquesta espècie és pràcticament negligible en aquest punt, ja que la 
fracció molar no arriba ni a 0,1. 
 
La següent figura representa la 
seus enllaços. Cal dir que això no significa que sigui una molècula de llarg temps de vida ja que, 
com ja s’ha comentat, les espècies polibòriques són poc estables en medi aquós.
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 Taula 11: Interaccions B2O(OH)
          
entre un tetraborat i un àcid bòric tal com es pot apreciar en la 
l. Té una càrrega negativa que conserva de l’anió borat.
B/pH. 
 
 de Bor (XB/pH) 
oncentració 0,0216M ,equivalent a 234 mg/l
 
3B(OH)3  H+ + B3O3(OH)4- 






























   Figura 27: B3O3(OH)4-  
 
Això permet afirmar que tenim un ampli rang de treball per tractar amb l
monobòriques (1-230) mg/l i un pH perfectament definit si es vol treballar amb àcid bòric o bé 
amb tetraborat.  
S’ha seguit augmentant la concentració inicial d’àcid bòric i ha aparegut una tercera espècie 
polibòrica en el diagrama: 
 
 Figura 28: Diagrama d’especiació a 1981 mg/
 
A 1.981 mg/l, pràcticament 2.000
composta per 4 àtoms de B, el 
considerable de la fracció molar de l’espècie B
abundant que les dues espècies monobòriques. 
Cal dir, però, que a aquestes concentracions no és habitual treballar, per tant no suposa un 
problema parlant industrialment.
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Taula 12: Interaccions B3O3(OH)4-                                  
                   
l de Bor (XB/pH) 
 mg/l més que l’espècie anterior, ens apareix una espècie 
B4O5(OH)42-. El diagrama també mostra un augment 
3O3(OH)4-, la qual a pH 9 és lleugerament més 
 
4B(OH)3  2H+ + B4O5(OH)42- 
 
























  Figura 29: B4O5(OH)42-  
 
En aquesta estructura es pot distingir fàcilment la unió de dues molècules de borat i dues d’àcid 
bòric. La càrrega negativa de 2 electrons bé determinada pels dos borats.
 
HBO2   
L’àcid metabòric (HBO2) apareix en el següent diagrama a una concentració bastant
concretament de 3.540 mg/l.  
 Figura 30: Diagrama d’especiació a 3540 
Cal remarcar que aquest diagrama manté com a constant la temperatura ambient (25ºC). Hi ha 
però, una altra via per obtenir l’àcid metabòric. Com es pot apreciar en la reacció aquesta 
espècie es forma a partir de la pèrdua d’una molècula d’aigua de l’àcid b
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Taula 13: Interaccions   B4O5(OH)42- 
               
 
mg/l de Bor (XB/pH) 
òric. 
B(OH)3  HBO2 + H2O 
























Per tant, hi ha un procés de descomposició d’àcid bòric que comença entorn als 100ºC perdent 
així una molècula de H2O. D’aquesta forma no és necessari arribar a aquestes altes 
concentracions de B en solució per arribar a obtenir l’àcid metabòric. 
Si es continua escalfant l’àcid metabòric s’obté l’àcid pirobòric: 
4HBO2 H2B4O7 + H2O 
 
I si procedim a la seva calcinació a aproximadament 450ºC obtenim l’òxid de bor: 
H2B4O7  2B2O3 + H2O 
 
Es veu per tant que hi ha algunes espècies que no estan regides ni per [B] ni per pH, sinó que la 



















 3.3 Reaccions Bor-Alginat
 
El lligand L citat anteriorment en l’apartat 3.1 pot ser qualsevol molècula que contingui un grup 
diol com per exemple una de les dues estructures d’alginat que tenim. En aquest cas veiem la 
molècula d’àcid manurònic que conté diversos grups
èsters de bor que ja s’han descrit sempre i quan l’estereoquímica acompanyi en la disposició 








Figura 31: Àcid B-D Manurònic 
         
 En les figures 24 i 25, les interaccions entre les dues espècies monobòriques (borat i àcid bòric) 








Figura 32: Interacció àcid β manur
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 dihidroxil que reaccionaran amb algun dels 
         
Taula14:Interaccions.Acid 
B-D Manurònic
   
 
Taula 15: Interaccions àcid 
manurònic amb borat
 















































































 Ens fixarem amb les longituds d’enllaç B
de la molècula. 
 

























 Ús de biopolímers per a l’adsorció de Bor i estudi molecular
-O que són realment les que ens indicaran l’estabilitat 
   
   
Taula 16: Interaccions 2x àcid 
manurònic amb borat 
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Figura 34: Interacció entre àcid bòric i àcid B
 
També podem trobar l’enllaç entre l’altre molècula monobòrica com és l’àcid bòric i l’àcid B
manurònic amb el que estem tractant. Aquesta és la única forma d’enllaç en 
aquestes dues molècules unides.
 
Un cop analitzada les interaccions de l’àcid 
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     Taula 17:Interacció àcid bòric i àcid
 
-manurònic   
 
β manurònic, s’han fet els mateixo
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què podem trobar 



























Figura 36: Interacció α-gulurònic amb borat
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Taula 20: Interacció 2x 
gulurònic amb borat
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3.4 Conclusions teòriques  
 
L’optimització de les diferents estructures permet estudiar des del punt de vista fisico-químic les 
característiques d’aquestes, ja que s’obtenen les distàncies d’enllaç intramoleculars (entre àtoms 
d’una mateixa molècula), així com els angles i díedres corresponents adjunts en l’apartat 
d’annexos. És tota aquesta informació la que ens permet valorar les seves interaccions. 
Per altra banda, les estructures optimitzades de les interaccions entre espècies de Bor i Alginat 
ens permeten obtenir una clara visió espaial d’aquestes i fer un estudi de les diferents espècies 
formades. L’estudi estructural ens permet deduïr la importància de les diferents espècies basant-
























4 Mètode experimental 
 
En la part experimental d’aquest projecte, s’ha fet un estudi en continu de 4 cicles d’adsorció-
desorció utilitzant una mateixa massa concreta de perles d’alginat de calci en cada un dels 
cicles.  
El que s’ha volgut determinar és el rendiment de les perles en cada cicle i el percentatge de 
desorció que s’aconsegueix al passar un efluent, com és l’aigua destil·lada, per tal de desorbir el 
Bor adsorbit en el cicle d’adsorció anterior per les perles d’alginat.  
També s’han aplicat models matemàtics als valors teòrics per a fer una comparació amb els 
experimentals obtinguts per mitjà de gràfics. 
 
4.1 Mètode d’anàlisi 
 
En aquest projecte s’ha utilitzat el mètode d’Azometine-H mitjançant espectrofotometria 
d’absorció molecular.  
En aquest tipus d’anàlisis s’utilitza un espectrofotòmetre d’absorció atòmica el qual és capaç de 
detectar quantitativament la majoria d’elements que hi ha en la taula periòdica. Aquest aparell 
es basa en la absorció de radiació pels àtoms lliures.  
 
           Figura 38: Espectrofotòmetre d’absorció atòmica 
Així doncs, l’espectrofotometria d’absorció atòmica permet determinar la concentració total de 











4.1.1 Material utilitzat 
 
S’han utilitzat diferents materials a l’hora de preparar les dissolucions de reactius, preparar les 
mostres i analitzar-les. 
 Micro pipetes automàtiques 
 Puntes de plàstic 
 Vasos de precipitats 
 Matrassos  
 Tubs d’assaig 
 Regletes 
 Agitadors Stirrers 
 Agitadors magnètics    Figura 39: Cubeta 1mm             Figura 40: Micro pipetes 
 Cubetes de quars 1mm 
 
4.1.2 Azomethine H 
 
Azomethine H, també anomenat àcid 8-hidroxi-(2-hidroxibenzildiamino)naftalen-3,6-disulfònic, 
és un reactiu de color taronja que es descompon en aigua a 300ºC donant aldehid salicílic. 
És,doncs, soluble en aigua i es prepara a partir de la condensació de l’àcid H (àcid 1-hidroxi-8-
aminonaftalen-3,6-disulfònic amb aldehid salicílic. 
 
 
 Figura 41: Reacció d’obtenció de Azomethine H 
 
Els dos compostos son incolors en dissolució mentre que l’Azomethine H és de color groc clar. 
En presència d’àcid bòric l’equilibri es desplaça cap a la dreta sent més intens el color groc en 
proporció de bor en la mostra. 
Per a fer la preparació s’han dissolt 5,00g d’Azomethine H i 10,00g d’àcid ascòrbic en 250 mL 
d’aigua destil· lada i s’ha escalfat a no més de 70ºC (en el moment en que canvia de color groc a 
un ataronjat mes transparent).  
Després s’ha enrassat en un matràs de 500 mL amb aigua bidestil· lada i s’ha conservat a la 
nevera. 
 




4.1.3 Solució tampó 
 
La solució tampó s’utilitza com a regulador del pH en les mostres ja que la reacció amb 
l’Azomethine ve determinada pel pH sent màxima a pH 5,2. Aquesta solució tampó té un pH de 
4,5 i es prepara dissolent 100 g d’acetat d’amoni en 160 mL d’àcid acètic glacial i 20 mL 
d’aigua bidestil· lada en un vas de precipitats. Aquest es col·loca en un agitador magnètic de 
forma que es dissolgui l’acetat d’amoni. 
En cas de que no es dissolgui s’anirà afegint aigua bidestil· lada fins a la completa dissolució. 
Finalment s’ajustarà el pH afegint àcid acètic o amoníac fins a pH 4,5 
 
4.1.4 Patrons i mostres 
 
Abans d’analitzar cada una de les mostres es preparen 6 patrons amb les concentracions 
indicades en la taula i afegint els volums corresponents indicats de cada solució. 




0 0 2 
2 0,2 1,8 
4 0,4 1,6 
6 0,6 1,4 
8 0,8 1,2 
10 1 1 
         Taula 20: Preparació dels patrons per a l’anàlisi de mostres 
D’aquesta forma sabem que l’espectrofotòmetre ens indicarà valors amb precisió sempre i quan 
les mostres estiguin dins aquest rang de 0-10 ppm. 
Seguidament s’afegeixen 1,5 mL de solució tampó i 1,5 mL de solució d’Azomethine H 
anteriorment preparades de manera que tinguem 5 mL per mostra. 
Es preparen ara les mostres que volem analitzar. S’afegeix en un tub d’assaig: 
 1 mL de la mostra problema 
 1 mL d’aigua bidestil· lada 
 1,5 mL de solució tampó 
 1,5 mL d’Azomethine H 
Un cop es tenen els patrons i les mostres preparades s’han de deixar reposar 2 hores perquè 
reaccionin i es desenvolupi la coloració. 
Es comença l’anàlisi netejant primer de tot amb aigua destil· lada les cubetes i omplint les dues 
cubetes amb el primer patró el qual no conté Bor. Es fa l’auto zero amb les cubetes a l’interior 
de l’espectrofotòmetre i es passen un a un la resta de patrons mesurant sempre 3 vegades cada 
un dels patrons per a fer la recta de calibració. 




Un cop tenim la recta de regressió es comencen a mesurar les mostres llegint 3 vegades cada 
una i netejant-les 2 vegades amb la solució que mesurarem posteriorment. 
 
4.2 Fabricació de les perles d’alginat 
 
Les perles d’alginat de Calci es formen a partir d’una solució d’alginat al 2% afegint 2g 
d’alginat de sodi en un vas de precipitats amb 100 mL d’aigua bidestil·lada a uns 70ºC i en 
agitació constant. La total dissolució de l’alginat de sodi en pols ens permet veure la alta 
viscositat que presenta la solució. 
Per altra banda es prepara 1L de solució 0,05M de Nitrat de Calci. 
Un cop es tenen les dues solucions es prepara el sistema, el qual consistirà en gotejar a un cabal 




Figura 42: Sistema de fabricació de les perles d’Alginat de Calci 
D’aquesta forma es van formant les perles d’Alginat de Calci. Aquestes seran emmagatzemades 
durant 24 hores en una solució de clorur de calci per tal que agafin estabilitat i resistència.  
Quan es vulguin utilitzar s’hauran de rentar varies vegades amb aigua destil·lada per tal 







 4.3 Sistema en continu
 
El sistema en continu està format per diferents aparells i útils els quals es descriuran a 
continuació: 
 Bomba peristàltica: És un aparell que ajuda a bombejar la solució en qüestió cap a la 
columna per mitjà de tubs de goma
cicles d’adsorció o aigua destil· lada per a cicles de desorció
digitalment. S’ha utilitzat un cabal constant per a tots els experiments de 2,0 rpm.
Figura
 Automostrejador: Es tracta d’un aparell que extreu mostres cada “x” temps regulable 
digitalment on se li adapta una gradeta especial composta per a 80 tubs d’assaig de 
tamany més petit on anirà a parar la solució que haurà passat per l’interior de la 
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 “luer”. En aquest cas serà o bé solució de Bor per a 
. Es pot regular el cabal 
 
 43: Bomba peristàltica i solució bombejada 
 





Solució d’H2O o 
Bor 
  Columna farcida: Es tracta d’una columna de vidre que permet l’entrada i sortida 
mitjançant tubs “luer” d’un cabal de solució (
un suport i té una entrada per la part inferior i una sortida per la part superior. La 
solució que surti de la columna anirà a parar als tubs d’assaig de la regleta per mitjà de 
l’automostrejador. 
 
Després de la descripció de cada un dels aparells emprats en el sistema en continu, així és com 
ha quedat el muntatge. 
Figura
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Bor o aigua). La columna està subjecta per 
 
Figura 45: Columna farcida de perles d’alginat 










4.4 Resultats experimentals 
 
S’ha treballat en continu amb el sistema descrit anteriorment i s’han realitzat 4 cicles d’adsorció 
i 4 cicles de desorció. Per a plasmar els resultats experimentals i fer comparacions amb models 
teòrics s’han tingut en compte una sèrie de paràmetres, alguns d’ells constants i d’altres 
variables depenent del cicle.  
Els paràmetres que seran constants en tots els cicles són els següents: 
Taula 21: Paràmetres constants en el procés d’adsorció 
Columna Alginat  
Diàmetre interior (cm) 1,600 
Alginat (g) 1,440 
Alginat (%) 2 
Velocitat bomba (rpm) 2,000 
Q(m3/hora) 5,438E-05 
Q(ml/min) 0,906 
Radi bomba (m) 0,064 
Min/tub 8,000 
S (m2) 4,021E-04 
U0  (m/h) 0,135220 
Factor de dilució 5 
    
4.4.1 Cicle 1 
 
 Adsorció 
En el primer cicle d’adsorció s’han determinat aquests paràmetres: 
       Taula 22: Paràmetres 1er cicle d’adsorció 
[B]inicial (mg B/L) 10,169 
Tamany perla (mm) 2-2,5 
Llit (cm) 12,000 
pH final 9,750 
Vol. filtrat (mL) 505,688 
Temps total (hores)  10 
Vol. adsorbent (cm3) 24,127 
          
En totes les adsorcions es treballarà a pHo 11 de manera que, com ja s’ha explicat en altres 
apartats, s’assegura l’adsorció de Bor únicament per mitjà de borats, de manera que una 




molècula de borat quedi completament enllaçada i envoltada per dos monòmers d’alginat, el que 
implica una major adsorció. 
Els resultats d’aquesta primera adsorció han sigut aquests. 
   Taula 23: Resultats Adsorció 1 
massa de B injectada (mg) 1,475 
massa de B adsorbida (mg) 0,965 
massa de B no adsorbida (mg) 0,509 
q dinàmica (mg B/ g adsorbent) 0,670 
% Ads 65,478 
             
 
    Figura 47: Corba de saturació per a la primera adsorció 
S’ha obtingut un rendiment del 65,5% en el primer cicle d’adsorció. S’hauran de fer un seguit 
de balanços de matèria per a saber quina quantitat de Bor ha quedat a l’interior de la columna en 
cada cicle ja que s’ha de tenir en compte a l’hora de tractar amb els següents cicles. 
(mads1/minj1)*100 = % Adsorció 
(0,965/1,475)*100 = 65,5 % 
 Desorció 
En la desorció s’ha fet bombejar aigua bidestil· lada amb la finalitat d’extreure el Bor de les 
perles d’alginat de calci retingut a l’interior de la columna. Després d’analitzar les mostres s’ha 
calculat la massa total desorbida i de la següent forma s’ha extret el % de desorció en aquest 
primer cicle. 
 (mdes1/mads1)*100 = % Desorció 























La mads1 és la massa que s’ha adsorbit en el procés d’adsorció i,per tant, la que contenia la 
columna en el procés de desorció.  
 
  Figura 48: Corba [B]/V H2O en la primera Desorció 
 
4.4.2 Cicle 2 
 
 Adsorció 
 Taula 23: Paràmetres 2on cicle d’adsorció 
[B]inicial (mg B/L) 10,02 
Tamany de perla (mm) 2-2,5 
Llit (cm) 12,000 
pH final 9,55 
Vol. filtrat (mL) 505,688 
Temps total (hores) 10 
Vol. adsorbent (cm3) 24,127 
   
  Taula 24: Resultats Adsorció 2 
massa de B injectada (mg) 0,580 
massa de B adsorbida (mg) 0,282 
massa de B no adsorbida taula (mg) 0,298 
q dinàmica (mg B/ g adsorbent) 0,195 
%Ads 48,537 
































































































































  Figura 49: Corba de saturació per a la segona adsorció 
Cal remarcar que en els cicles d’adsorció no s’ha tingut en compte l’acumulació de bor dels 
cicles anteriors en la columna ja que els resultats que es donarien serien del tot incorrectes, així 
que s’ha partit simplement de la quantitat de massa injectada i la adsorbida. 
(mads2/minj2)*100 = % Adsorció 
(0,282/0,580)mg*100 = 48,5%  
 Desorció 
A partir d’aquest segon cicle de desorció s’ha procedit a fer un balanç de massa en mg per a 
determinar la massa de bor que conté la columna abans de iniciar el procés. 
[(mads1 - mdes1) + mads2] = mtot acumulada 
(0,965-0,524) + 0,282 = 0,723 mg  
A partir de la massa acumulada en la columna calculem el % de desorció en aquest segon cicle. 
(mdes2/mtot acumulada)*100 = % Desorció 
























      Figura 50: Corba [B]/V H2O en la segona desorció 
 




Taula 25: Paràmetres segona cicle d’adsorció 
[B]inicial (mg B/L) 10,2245 
Tamany perla (mm) 2-2,5 
Llit (cm) 12,000 
pH final  9,65 
Vol. filtrat (mL) 505,548 
Temps total (hores)  10 
Vol. adsorbent (cm3) 24,127 
   
Taula 26: Resultats Adsorció 2 
massa de B injectada (mg) 1,186 
massa de B adsorbida (mg) 0,394 
massa de B no adsorbida t (mg) 0,792 
q dinàmica (mg B/ g adsorbent) 0,274 
% Ads 33,225 





















     Figura 51: Corba de saturació per a la tercera adsorció 
(mads3/minj3)*100 = % Adsorció 




[(mtot acum2 - mdes2) + mads3] = mtot acumulada3 
(0,723 – 0,199) + 0,394 = 0,918 mg  
(mdes3/mtot acumulada3)*100 = % Desorció 
(0,332/0,918)*100 = 36,2% 
 
 









































































































































     Taula 27: Paràmetres quart cicle d’adsorció 
[B]inicial (mg B/L) 10,467 
Tamany perla (mm) 2-2,5 
Llit (cm) 12,000 
pH final 9,65 
Vol. filtrat (mL) 505,548 
Temps total (hores) 10 
Vol. adsorbent (cm3) 24,127 
               
Taula 27: Resultats Adsorció 2 
massa de B injectada (mg) 2,466 
massa de B adsorbida (mg) 0,769 
massa de B no adsorbida (mg) 1,697 




















































(mads4/minj4)*100 = % Adsorció 
(1,697/5,443)*100 = 31,2% 
 Desorció 
[(mtot acum3 - mdes3) + mads4] = mtot acumulada4 
(0,918 – 0,332) + 1,697 = 2,283 mg 
(mdes4/mtot acumulada4)*100 = % Desorció 
(0,281/2,283)*100 = 12,3% 
 
 
Figura 54: Corba [B]/V H2O en la quarta desorció 
 
4.4.5 Comparació de resultats 
 
Un cop s’han presentat els resultats de cada un dels cicles, es fa una comparació entre els cicles 

















Figura 55: Comparació de les corbes de ruptura en els diferents cicles d’adsorció  
 
Figura 56: Comparació gràfica [B]/V H2O de la capacitat de desorció en cada un dels cicles 
 







































































































































































4.4.6 Conclusions experimentals 
 
En l’adsorció s’aprecia un decreixement en el percentatge d’adsorció de bor bastant regular. 
Aquests resultats acompanyen a la teoria, ja que les perles d’alginat es van deteriorant conforme 
es va avançant de cicle i perden rendiment i capacitat d’adsorció.  
   
   Figura 58: Perles abans d’iniciar els cicles        Figura 59: Perles després dels 4 cicles 
En la figura 55 en la qual es representen les corbes de ruptura obtingudes en els diferents cicles 
d’adsorció s’observa que com més cicles es realitzen, més temps li costa a la columna arribar a 
al punt de saturació. En base als models matemàtics aplicats, es pot observar que a cada 
adsorció que es realitza  hi ha menys àrea per sota de la corba de saturació. Això confirma el 
decreixement del rendiment de les perles. 
En el gràfic de desorció, s’observa que amb el pas dels cicles, l’eluent desorbeix menys, no 
mostrant-se relació entre els diferents percentatges de desorció obtinguts. 
5 Conclusions 
 
 Mitjançant el programa Chem Draw s’ha realitzat un estudi de l’estabilitat dels 
compostos predits en l’adsorció entre el bor i l’alginat de calci. Aquest estudi ens ha 
demostrat que l’existència de  grups hidroxil en posició cis  en l’alginat fa possible la 
formació dels esters de bor. 
 L’estudi bibliogràfic  de les diferents constant d’equilibri del bor en solució aquosa 
juntament amb l’aplicació del programa Medusa ens ha permès  observar la possibilitat 
de les diferents especies existents en funció del pH i de la concentració inicial de bor. 
La concentració de bor utilitzada en el estudi experimental d’adsorció –desorció ens 
indica que les úniques especies existents en solució aquosa son l’àcid bòric i el 
tetraborat. 
 L’estudi d’adsorció del bor en les perles d’alginat de calci ens mostra, com era 
d’esperar, que l’adsorció més efectiva es la primera. 
 La realització d’aquest treball per una part ha contribuït a l’estudi del mecanisme de 
reacció entre el bor i l’alginat i per altre a l’estudi de la reutilització de l’adsorbent  
tema indispensable per poder fer l’aplicació del procés a nivell industrial. 
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7.1 Dades estructures moleculars 
 
7.1.1 Àcid bòric 
 
Taula 28: Angles i tipus d’angle en l’àcid bòric 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
B(1) - - - - - 
O(2) - - - - - 
O(4) O(2) 115.913 - - - 
O(6) O(2) 124.741 O(4) 119.344 Pro-S 
H(3) B(1) 111.605 O(4) 24.549 Diedre 
H(5) B(1) 111.194 O(2) 22.697 Diedre 
H(7) B(1) 110.866 O(2) -177.759 Diedre 
Lp(8) B(1) 73.849 H(3) 106.044 Pro-R 
Lp(9) B(1) 74.086 H(3) 105.584 Pro-S 
Lp(10) B(1) 76.268 H(5) 108.532 Pro-R 
Lp(11) B(1) 76.366 H(5) 108.467 Pro-S 
Lp(12) B(1) 80.298 H(7) 109.515 Pro-R 
Lp(13) B(1) 80.263 H(7) 109.531 Pro-S 
7.1.2 Borat/Diester d’àcid de borat 
 
Taula 29: Angles i tipus d’angle en el borat 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
B(1) - - - - - 
O(2) - - - - - 
O(4) O(2) 109.062 - - - 
O(6) O(2) 108.891 O(4) 110.191 Pro-R 
O(8) O(2) 110.259 O(4) 109.481 Pro-S 
H(3) B(1) 109.515 O(4) 152.048 Diedre 
H(5) B(1) 109.497 O(2) -39.640 Diedre 
H(7) B(1) 109.538 O(2) -156.904 Diedre  
H(9) B(1) 109.652 O(2) -73.090 Diedre 
Lp(10) B(1) 102.037 H(3) 104.409 Pro-R 
Lp(11) B(1) 102.932 H(3) 104.404 Pro-S 
Lp(12) B(1) 103.014 H(5) 104.225 Pro-R 
Lp(13) B(1) 102.272 H(5) 104.301 Pro-S 
Lp(14) B(1) 102.864 H(7) 104.569 Pro-R 
Lp(15) B(1) 101.958 H(7) 104.634 Pro-S 




Lp(16) B(1) 102.224 H(9) 104.563 Pro-R 
Lp(17) B(1) 102.827 H(9) 104.442 Pro-S 
7.1.3 Ester de borat 
 
Taula 30: Angles i tipus d’angle en l’ester de borat 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
B(1) - - - - - 
O(3) - - - - - 
O(6) O(3) 108.970 - - - 
O(2) O(3) 109.267 O(6) 109.370 Pro-S 
O(4) O(2) 110.666 O(3) 109.151 Pro-R 
H(8) B(1) 110.003 O(2) -162.495 Diedre 
H(7) B(1) 109.983 O(2) -50.625 Diedre 
 
7.1.4 Ester d’àcid bòric 
 
Taula 31: Angles i tipus d’angle en l’ester d’àcid bòric 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
B(1) - - - - - 
O(2) - - - - - 
O(3) O(2) 120.233 - - - 
O(4) O(2) 116.383 O(3) 123.383 Pro-S 




Taula 32: Angles i tipus d’angle en l’espècie B2(OH)5 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
B(1) - - - - - 
O(2) - - - - - 
O(8) O(2) 94.497 - - - 
B(3) B(1) 84.345 O(8) 0.092 Diedre 
O(4) O(2) 110.763 O(8) 112.229 Pro-R 
O(6) O(2) 111.017 O(4) 114.515 Pro-R 
O(9) O(2) 134.150 O(8) 129.272 Pro-S 
H(5) B(1) 110.005 O(2) -39.261 Diedre 
Lp(11) B(1) 106.200 B(3) 77.557 Pro-R 
Lp(12) B(1) 105.889 B(3) 77.735 Pro-S 
Lp(13) B(1) 105.883 B(3) 75.211 Pro-R 
Lp(14) B(1) 105.890 B(3) 75.339 Pro-S 




H(7) B(1) 110.050 O(2) 46.743 Diedre 
H(10) B(3) 111.671 O(2) -173.636 Diedre 
Lp(17) B(1) 103.918 H(5) 102.681 Pro-R 
Lp(18) B(1) 103.218 H(5) 102.437 Pro-S 
Lp(15) B(3) 94.334 H(10) 107.810 Pro-R 
Lp(16) B(3) 94.275 H(10) 107.764 Pro-S 
Lp(19) B(1) 103.119 H(7) 102.561 Pro-R 




Taula 33: Angles i tipus d’angle en l’espècie B3O3(OH)4 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
O(1) - - - - - 
B(2) - - - - - 
B(6) B(2) 104.145 - - - 
O(3) O(1) 108.586 B(6) 74.781 Diedre 
O(5) O(1) 117.144 B(2) -41.442 Diedre 
Lp(15) B(2) 105.906 B(6) 73.924 Pro-R 
Lp(16) B(2) 105.539 B(6) 74.656 Pro-S 
B(4) B(2) 105.297 O(1) -70.186 Diedre 
O(7) O(1) 124.656 O(5) 118.192 Pro-R 
O(10) O(1) 107.566 O(3) 108.480 Pro-R 
O(12) O(1) 112.093 O(3) 110.438 Pro-S 
O(8) O(3) 123.747 O(5) 117.484 Pro-S 
H(14) B(6) 111.056 O(1) -167.023 Diedre 
H(11) B(2) 110.091 O(1) -113.928 Diedre 
H(13) B(2) 110.020 O(1) -114.113 Diedre 
Lp(17) B(2) 107.045 B(4) 77.766 Pro-R 
Lp(18) B(2) 108.242 B(4) 76.346 Pro-S 
Lp(19) B(4) 102.000 B(6) 102.368 Pro-R 
Lp(20) B(4) 98.814 B(6) 99.303 Pro-S 
H(9) B(4) 111.008 O(3) 170.256 Diedre 
Lp(23) B(2) 100.891 H(11) 107.859 Pro-R 
Lp(24) B(2) 99.941 H(11) 107.912 Pro-S 
Lp(25) B(2) 101.229 H(13) 104.381 Pro-R 
Lp(26) B(2) 103.502 H(13) 103.995 Pro-S 
Lp(27) B(6) 92.632 H(14) 108.058 Pro-R 
Lp(28) B(6) 94.508 H(14) 107.895 Pro-S 
Lp(21) B(4) 93.666 H(9) 108.187 Pro-R 
Lp(22) B(4) 92.253 H(9) 108.287 Pro-S 
 
 








Taula 34: Angles i tipus d’angle en l’espècie B4O5(OH)4 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
B(2) - - - - - 
O(1) - - - - - 
B(3) B(2) 95.796 - - - 
O(4) O(1) 82.073 - 0.000 Diedre 
O(5) B(3) 97.935 O(4) 2.873 Diedre 
O(7) O(1) 82.627 O(4) 139.828 Pro-R 
B(8) B(3) 115.216 O(1) 42.356 Diedre 
O(12) O(1) 131.567 O(4) 81.046 Pro-R 
O(6) O(1) 82.013 O(5) 139.958 Pro-S 
O(9) O(4) 124.845 O(5) 116.748 Pro-S 
B(10) B(3) 112.790 O(1) -45.791 Diedre 
O(13) O(1) 131.408 O(5) 81.946 Pro-S 
H(14) B(3) 109.852 O(1) 90.106 Diedre 
Lp(18) B(2) 106.063 O(5) 2.538 Diedre 
Lp(19) B(2) 105.620 O(5) -140.876 Diedre 
Lp(20) B(3) 110.524 B(8) 96.906 Pro-R 
Lp(21) B(3) 106.157 B(8) 93.726 Pro-S 
Lp(24) B(2) 109.444 B(8) 83.942 Pro-R 
Lp(25) B(2) 113.835 B(8) 88.451 Pro-S 
O(11) O(6) 124.861 O(7) 116.759 Pro-S 
H(16) B(8) 109.886 O(4) -170.778 Diedre 
H(15) B(2) 110.061 O(1) 85.615 Diedre 
Lp(22) B(3) 109.490 B(10) 83.951 Pro-R 
Lp(23) B(3) 113.815 B(10) 88.338 Pro-S 
Lp(26) B(2) 110.329 B(10) 97.179 Pro-R 
Lp(27) B(2) 106.218 B(10) 93.654 Pro-S 
Lp(28) B(3) 107.579 H(14) 101.288 Pro-R 
Lp(29) B(3) 104.350 H(14) 101.045 Pro-S 
H(17) B(10) 109.886 O(6) -172.345 Diedre 
Lp(30) B(2) 107.653 H(15) 101.060 Pro-R 
Lp(31) B(2) 104.287 H(15) 101.202 Pro-S 
Lp(32) B(8) 95.731 H(16) 107.525 Pro-R 
Lp(33) B(8) 95.996 H(16) 107.417 Pro-S 
Lp(34) B(10) 95.727 H(17) 107.527 Pro-R 
Lp(35) B(10) 95.963 H(17) 107.423 Pro-S 
 
 





7.1.8 Àcid manurònic 
 
Taula 35: Angles i tipus d’angle en l’àcid manurònic 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(1) - - - - - 
C(2) - - - - - 
C(3) C(1) 109.565 - - - 
C(4) C(2) 113.608 C(1) -48.579 Diedre 
O(5) C(3) 113.587 C(2) 48.167 Diedre 
C(6) C(2) 111.365 C(3) 51.755 Diedre 
O(7) C(3) 112.995 O(5) 105.341 Pro-R 
O(10) C(2) 109.108 C(4) 110.238 Pro-R 
C(13) C(1) 111.554 O(5) 109.470 Pro-R 
O(19) C(1) 108.919 C(3) 110.145 Pro-R 
O(22) C(2) 109.053 C(6) 109.730 Pro-R 
O(15) C(6) 111.728 C(1) 178.436 Diedre 
O(14) C(6) 125.900 O(15) 122.371 Pro-S 
H(8) C(4) 107.915 C(3) 175.824 Diedre 
H(11) C(3) 108.533 C(2) 164.026 Diedre 
H(16) C(13) 107.515 C(6) 179.371 Diedre 
H(20) C(2) 107.846 C(1) 165.191 Diedre 
H(23) C(1) 108.186 C(2) -161.553 Diedre 
 
7.1.9 Àcid gulurònic 
 
Taula 36: Angles i tipus d’angle en l’àcid gulurònic 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(1) - - - - - 
C(2) - - - - - 
C(3) C(1) 111.326 - - - 
C(4) C(2) 111.130 C(1) -50.901 Diedre 
C(5) C(3) 109.545 C(2) 49.900 Diedre 
O(6) C(2) 110.124 C(3) 53.868 Diedre 
O(7) C(4) 107.716 O(6) 101.691 Pro-R 
O(9) C(3) 107.132 C(5) 111.766 Pro-R 
O(12) C(2) 110.619 C(4) 110.877 Pro-R 
O(15) C(1) 110.235 C(3) 111.538 Pro-R 
C(19) C(2) 110.167 O(6) 110.990 Pro-R 
O(21) C(1) 113.430 C(2) -89.495 Diedre 
O(20) C(1) 129.332 O(21) 117.238 Pro-S 
H(11) C(3) 110.150 C(5) 109.133 Pro-S 




H(14) C(2) 109.749 C(4) 108.940 Pro-S 
H(17) C(1) 109.530 C(3) 109.783 Pro-S 
H(18) C(2) 109.363 O(6) 103.688 Pro-S 
H(23) C(4) 112.014 O(6) 109.960 Pro-S 
H(8) C(5) 107.933 C(4) 159.156 Diedre 
H(10) C(4) 107.139 C(3) 168.975 Diedre 
H(13) C(3) 107.095 C(2) 58.750 Diedre 
H(16) C(2) 107.850 C(1) 63.673 Diedre 
H(22) C(19) 109.795 C(1) -179.931 Diedre 
 
7.1.10 Interacció Àcid gulurònic-Àcid bòric 
 
Taula 37: Angles i tipus d’angle entre l’ interacció Àcid gulurònic-Àcid bòric 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(4) - - - - - 
C(5) - - - - - 
C(3) C(5) 111.372 - - - 
C(2) C(4) 109.363 C(5) -50.962 Diedre 
O(6) C(4) 111.823 C(3) 53.377 Diedre 
O(8) C(5) 108.758 C(3) 109.435 Pro-R 
H(9) C(3) 109.748 C(5) 110.257 Pro-R 
C(1) C(5) 113.090 C(4) -58.669 Diedre 
O(7) C(4) 108.600 O(6) 102.203 Pro-S 
O(10) C(2) 109.764 C(4) 108.432 Pro-R 
B(22) C(4) 100.235 C(5) -27.278 Diedre 
H(12) C(2) 111.031 C(4) 111.123 Pro-S 
H(18) C(4) 114.408 O(6) 110.411 Pro-R 
O(13) C(1) 110.399 C(3) 109.668 Pro-R 
C(17) C(2) 112.229 O(6) 108.988 Pro-R 
O(23) O(7) 128.373 O(8) 124.083 Pro-R 
H(16) C(2) 110.606 O(6) 108.841 Pro-S 
H(15) C(1) 109.751 C(3) 109.714 Pro-S 
H(11) C(3) 108.124 C(2) -147.665 Diedre 
Lp(25) C(4) 110.317 B(22) 77.739 Pro-R 
Lp(26) C(4) 109.381 B(22) 77.953 Pro-S 
Lp(27) C(1) 103.490 C(5) 104.130 Pro-R 
Lp(28) C(1) 102.395 C(5) 106.506 Pro-S 
Lp(29) C(5) 109.861 B(22) 78.309 Pro-R 
Lp(30) C(5) 108.783 B(22) 78.002 Pro-S 
O(20) C(1) 110.949 C(2) 172.487 Diedre 
H(14) C(2) 108.279 C(1) -75.621 Diedre 
H(24) B(22) 111.221 O(7) 174.763 Diedre 
Lp(31) C(3) 105.932 H(11) 102.104 Pro-R 




Lp(32) C(3) 107.002 H(11) 101.807 Pro-S 
O(19) C(1) 124.750 O(20) 124.300 Pro-R 
H(21) C(17) 109.807 C(1) -2.954 Diedre 
Lp(33) C(2) 106.301 H(14) 101.907 Pro-R 
Lp(34) C(2) 105.749 H(14) 101.640 Pro-S 
Lp(35) B(22) 76.580 H(24) 108.182 Pro-R 
Lp(36) B(22) 76.666 H(24) 108.376 Pro-S 
Lp(37) C(17) 103.515 H(21) 102.721 Pro-R 
Lp(38) C(17) 103.267 H(21) 102.262 Pro-S 
 
7.1.11 Interacció Àcid gulurònic-Borat 
 
Taula 38: Angles i tipus d’angle entre l’ interacció Àcid gulurònic-Borat 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(4) - - - - - 
C(5) - - - - - 
C(3) C(5) 111.867 - - - 
C(2) C(4) 109.926 C(5) -48.759 Diedre 
O(6) C(4) 113.113 C(3) 51.213 Diedre 
O(8) C(5) 108.158 C(3) 110.143 Pro-R 
H(9) C(3) 110.183 C(5) 109.367 Pro-R 
C(1) C(5) 113.271 C(4) -56.839 Diedre 
O(7) C(4) 107.672 O(6) 103.874 Pro-S 
O(10) C(2) 109.920 C(4) 108.249 Pro-R 
B(22) C(4) 102.610 C(5) -28.855 Diedre 
H(12) C(2) 111.111 C(4) 110.641 Pro-S 
H(18) C(4) 113.609 O(6) 109.331 Pro-R 
O(13) C(1) 110.539 C(3) 109.245 Pro-R 
C(17) C(2) 112.259 O(6) 109.332 Pro-R 
O(23) O(7) 111.068 O(8) 110.369 Pro-R 
O(25) O(7) 111.589 O(8) 110.496 Pro-S 
H(16) C(2) 110.548 O(6) 108.617 Pro-S 
H(15) C(1) 109.255 C(3) 109.827 Pro-S 
H(11) C(3) 106.559 C(2) -178.703 Diedre 
Lp(27) C(4) 107.185 B(22) 101.057 Pro-R 
Lp(28) C(4) 106.413 B(22) 102.851 Pro-S 
Lp(29) C(1) 100.431 C(5) 109.136 Pro-R 
Lp(30) C(1) 100.539 C(5) 105.809 Pro-S 
Lp(31) C(5) 107.511 B(22) 103.378 Pro-R 
Lp(32) C(5) 105.589 B(22) 101.066 Pro-S 
O(20) C(1) 111.678 C(2) 151.277 Diedre 
H(14) C(2) 107.468 C(1) -71.579 Diedre 
H(24) B(22) 109.837 O(7) -133.498 Diedre 




H(26) B(22) 110.563 O(7) -87.805 Diedre 
Lp(33) C(3) 106.869 H(11) 101.497 Pro-R 
Lp(34) C(3) 107.792 H(11) 100.732 Pro-S 
O(19) C(1) 124.698 O(20) 123.589 Pro-S 
H(21) C(17) 110.814 C(1) -11.354 Diedre 
Lp(35) C(2) 107.064 H(14) 101.436 Pro-R 
Lp(36) C(2) 106.434 H(14) 101.695 Pro-S 
Lp(37) B(22) 102.385 H(24) 103.907 Pro-R 
Lp(38) B(22) 102.788 H(24) 103.864 Pro-S 
Lp(39) B(22) 101.543 H(26) 104.182 Pro-R 
Lp(40) B(22) 102.676 H(26) 103.997 Pro-S 
Lp(41) C(17) 103.864 H(21) 104.089 Pro-R 
Lp(42) C(17) 102.490 H(21) 102.634 Pro-S 
 
7.1.12 Interacció 2x Àcid gulurònic-Borat 
 
Taula 39: Angles i tipus d’angle entre l’ interacció de 2 Àcids gulurònics-Borat 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(4) - - - - - 
C(5) - - - - - 
C(3) C(5) 108.568 - - - 
C(2) C(4) 107.871 C(5) 40.778 Diedre 
O(8) C(5) 104.181 C(3) 114.524 Pro-R 
H(9) C(3) 111.067 C(5) 111.688 Pro-R 
O(7) C(4) 99.518 O(8) 46.581 Diedre 
O(10) C(2) 110.761 C(4) 110.531 Pro-S 
B(22) C(4) 113.346 C(5) -19.073 Diedre 
H(12) C(2) 111.529 C(4) 108.900 Pro-R 
O(6) C(4) 111.020 O(7) 110.467 Pro-S 
O(29) O(7) 140.176 O(8) 78.075 Pro-R 
H(11) C(3) 108.993 C(2) -144.634 Diedre 
Lp(44) C(4) 106.804 B(22) 100.332 Pro-R 
Lp(45) C(4) 101.840 B(22) 104.752 Pro-S 
Lp(46) C(5) 106.918 B(22) 107.413 Pro-R 
Lp(47) C(5) 105.277 B(22) 99.887 Pro-S 
C(1) C(5) 112.499 C(4) 35.697 Diedre 
C(27) B(22) 104.439 O(7) -110.924 Diedre 
O(30) O(29) 87.129 O(7) 80.491 Pro-S 
H(18) C(4) 115.103 O(6) 110.509 Pro-S 
Lp(56) C(3) 105.528 H(11) 103.582 Pro-S 
Lp(57) C(3) 106.351 H(11) 103.537 Pro-R 
O(13) C(1) 107.410 C(3) 111.490 Pro-S 
C(17) C(2) 113.024 O(6) 112.587 Pro-S 




C(26) O(29) 99.876 B(22) 59.316 Diedre 
H(16) C(2) 108.312 O(6) 106.125 Pro-R 
H(15) C(1) 110.709 C(3) 108.926 Pro-R 
Lp(48) C(1) 103.918 C(5) 106.108 Pro-R 
Lp(49) C(1) 101.963 C(5) 105.262 Pro-S 
Lp(50) B(22) 102.441 C(27) 105.224 Pro-R 
Lp(51) B(22) 103.089 C(27) 106.176 Pro-S 
O(20) C(1) 112.510 C(2) -151.010 Diedre 
C(25) C(27) 109.394 O(30) 115.199 Pro-R 
O(28) C(26) 109.838 O(29) 112.515 Pro-R 
H(14) C(2) 109.160 C(1) -156.617 Diedre 
Lp(54) B(22) 103.953 C(26) 104.520 Pro-R 
Lp(55) B(22) 99.835 C(26) 104.232 Pro-S 
O(19) C(1) 123.936 O(20) 123.530 Pro-R 
C(23) C(27) 110.121 C(26) -68.898 Diedre 
C(24) C(26) 106.844 C(27) -56.264 Diedre 
H(21) C(17) 111.495 C(1) 8.068 Diedre 
H(31) C(25) 110.509 C(27) 111.584 Pro-S 
H(40) C(26) 115.873 O(28) 110.545 Pro-R 
Lp(58) C(2) 106.440 H(14) 101.856 Pro-R 
Lp(59) C(2) 105.896 H(14) 102.970 Pro-S 
O(32) C(24) 110.412 C(26) 109.730 Pro-R 
O(35) C(23) 111.311 C(25) 106.404 Pro-S 
C(39) C(24) 122.082 O(28) 110.738 Pro-R 
H(38) C(24) 99.011 O(28) 109.776 Pro-S 
H(37) C(23) 110.901 C(25) 108.001 Pro-R 
H(34) C(24) 111.972 C(26) 110.611 Pro-S 
Lp(52) C(23) 102.691 C(27) 104.988 Pro-S 
Lp(53) C(23) 104.149 C(27) 106.947 Pro-R 
Lp(64) C(17) 103.354 H(21) 103.476 Pro-S 
Lp(65) C(17) 102.652 H(21) 102.476 Pro-R 
O(42) C(23) 79.659 C(24) -168.655 Diedre 
H(33) C(25) 106.838 C(24) 158.010 Diedre 
H(36) C(24) 109.014 C(23) 65.320 Diedre 
O(41) C(23) 79.820 O(42) 159.450 Pro-R 
H(43) C(39) 124.689 C(23) -8.931 Diedre 
Lp(60) C(25) 106.127 H(33) 103.283 Pro-R 
Lp(61) C(25) 106.841 H(33) 102.878 Pro-S 
Lp(62) C(24) 106.670 H(36) 101.965 Pro-R 
Lp(63) C(24) 106.633 H(36) 100.971 Pro-S 
Lp(66) C(39) 101.055 H(43) 102.770 Pro-R 










7.1.13 Interacció Àcid manurònic-Àcid bòric 
 
Taula 40: Angles i tipus d’angle entre l’ interacció d’Àcid manurònic-Àcid bòric 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(3) - - - - - 
C(4) - - - - - 
C(2) C(4) 112.015 - - - 
C(1) C(3) 111.799 C(4) -44.850 Diedre 
O(5) C(3) 112.449 C(2) 49.459 Diedre 
O(9) C(4) 109.987 C(2) 109.388 Pro-R 
H(10) C(2) 109.393 C(4) 109.676 Pro-R 
C(6) C(4) 112.791 C(3) -59.624 Diedre 
O(7) C(3) 109.084 O(5) 101.969 Pro-S 
O(14) C(1) 108.334 C(3) 108.554 Pro-R 
B(22) C(3) 100.843 C(4) -20.845 Diedre 
H(13) C(1) 110.772 C(3) 110.752 Pro-S 
H(8) C(3) 113.903 O(5) 110.205 Pro-R 
C(11) C(1) 112.562 O(5) 111.285 Pro-R 
O(17) C(2) 110.184 C(6) 108.441 Pro-R 
O(23) O(7) 128.263 O(9) 124.165 Pro-S 
H(16) C(2) 109.357 C(6) 110.957 Pro-S 
H(12) C(1) 110.321 O(5) 108.482 Pro-S 
H(15) C(2) 108.338 C(1) -165.750 Diedre 
Lp(25) C(3) 110.321 B(22) 78.260 Pro-R 
Lp(26) C(3) 109.825 B(22) 77.696 Pro-S 
Lp(27) C(4) 106.376 C(6) 102.553 Pro-R 
Lp(28) C(4) 104.061 C(6) 104.264 Pro-S 
Lp(29) C(4) 110.054 B(22) 78.620 Pro-R 
Lp(30) C(4) 108.775 B(22) 78.078 Pro-S 
O(20) C(6) 111.926 C(1) 148.528 Diedre 
H(18) C(1) 108.488 C(2) -56.635 Diedre 
H(24) B(22) 111.228 O(7) 176.307 Diedre 
Lp(31) C(2) 105.727 H(15) 102.174 Pro-R 
Lp(32) C(2) 106.400 H(15) 101.871 Pro-S 
O(19) C(6) 124.375 O(20) 123.677 Pro-S 
H(21) C(11) 110.889 C(6) -2.530 Diedre 
Lp(33) C(1) 106.416 H(18) 102.057 Pro-R 
Lp(34) C(1) 105.865 H(18) 102.902 Pro-S 
Lp(35) B(22) 77.336 H(24) 108.546 Pro-R 
Lp(36) B(22) 77.151 H(24) 108.672 Pro-S 
Lp(37) C(11) 103.801 H(21) 102.428 Pro-R 




Lp(38) C(11) 103.224 H(21) 101.907 Pro-S 
 
 
7.1.14 Interacció 2x Àcid manurònic-Borat 
 
Taula 41: Angles i tipus d’angle entre l’ interacció de 2 Àcids manurònics-borat 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(3) - - - - - 
C(2) - - - - - 
C(4) C(2) 104.689 - - - 
C(1) C(3) 113.716 C(4) 33.283 Diedre 
O(10) C(2) 111.610 C(4) 117.312 Pro-R 
H(11) C(2) 110.096 C(4) 108.147 Pro-S 
C(6) C(2) 109.939 C(3) 28.143 Diedre 
O(15) C(1) 109.267 C(3) 110.649 Pro-S 
B(43) C(3) 117.796 C(2) 144.147 Diedre 
H(14) C(1) 109.929 C(3) 107.842 Pro-R 
O(5) C(1) 91.435 C(2) -73.649 Diedre 
O(18) C(2) 110.621 C(6) 111.623 Pro-R 
O(21) O(10) 90.174 C(3) -96.482 Diedre 
H(17) C(2) 108.690 C(6) 113.778 Pro-S 
H(16) C(2) 107.576 C(1) -50.122 Diedre 
Lp(44) C(3) 102.385 B(43) 102.735 Pro-S 
Lp(45) C(3) 106.147 B(43) 102.771 Pro-R 
O(7) C(3) 114.166 O(5) 107.402 Pro-R 
C(12) C(1) 120.958 O(5) 89.732 Pro-S 
O(40) O(10) 139.981 O(21) 75.994 Pro-R 
H(9) C(3) 107.904 O(5) 105.842 Pro-S 
H(13) C(1) 71.417 O(5) 135.714 Pro-S 
H(19) C(1) 108.942 C(2) 129.354 Diedre 
Lp(54) C(4) 104.248 C(6) 106.353 Pro-R 
Lp(55) C(4) 103.989 C(6) 102.107 Pro-S 
Lp(58) C(2) 107.114 H(16) 101.188 Pro-R 
Lp(59) C(2) 106.827 H(16) 101.798 Pro-S 
O(20) C(6) 74.170 O(21) 82.338 Pro-R 
C(22) B(43) 117.637 O(10) -144.551 Diedre 
O(42) O(40) 89.588 O(10) 76.998 Pro-S 
H(8) C(4) 110.064 C(3) 60.203 Diedre 
Lp(46) C(12) 113.323 B(43) 84.099 Pro-R 
Lp(47) C(12) 105.766 B(43) 97.145 Pro-S 
Lp(60) C(1) 106.191 H(19) 102.860 Pro-R 
Lp(61) C(1) 107.529 H(19) 100.707 Pro-S 
C(27) O(40) 113.648 B(43) 64.775 Diedre 




Lp(48) C(22) 109.045 B(43) 105.729 Pro-R 
Lp(49) C(22) 99.294 B(43) 98.904 Pro-S 
Lp(56) C(4) 105.384 H(8) 105.173 Pro-R 
Lp(57) C(4) 105.158 H(8) 102.275 Pro-S 
C(23) C(27) 114.589 O(40) 109.150 Pro-R 
C(34) C(22) 92.631 O(40) -31.474 Diedre 
C(24) C(22) 111.887 C(27) 29.745 Diedre 
O(26) C(22) 120.121 C(34) 124.816 Pro-S 
O(41) C(27) 72.180 O(42) 78.976 Pro-S 
H(39) C(23) 107.408 C(27) 107.932 Pro-S 
Lp(50) C(34) 97.378 B(43) 98.876 Pro-R 
Lp(51) C(34) 125.984 B(43) 96.342 Pro-S 
C(25) C(27) 113.394 C(22) 36.695 Diedre 
O(37) C(22) 109.088 C(24) 109.587 Pro-R 
H(36) C(22) 110.786 C(24) 110.132 Pro-S 
H(35) C(22) 107.229 O(26) 105.377 Pro-S 
O(28) C(24) 113.479 O(26) 107.553 Pro-R 
O(31) C(23) 108.936 C(25) 108.985 Pro-S 
H(33) C(23) 109.741 C(25) 109.444 Pro-R 
H(30) C(24) 110.308 O(26) 107.041 Pro-S 
H(38) C(23) 106.766 C(22) -69.805 Diedre 
Lp(52) C(25) 103.834 C(27) 103.361 Pro-R 
Lp(53) C(25) 100.541 C(27) 108.925 Pro-S 
H(29) C(25) 109.364 C(24) 45.595 Diedre 
H(32) C(24) 108.487 C(23) -54.798 Diedre 
Lp(66) C(23) 106.003 H(38) 102.986 Pro-S 
Lp(67) C(23) 107.256 H(38) 102.503 Pro-R 
Lp(62) C(25) 106.842 H(29) 100.133 Pro-S 
Lp(63) C(25) 106.390 H(29) 101.821 Pro-R 
Lp(64) C(24) 105.882 H(32) 102.930 Pro-S 
Lp(65) C(24) 105.805 H(32) 102.971 Pro-R 
 
7.1.15 Interacció Àcid manurònic-Borat 
 
Taula 42: Angles i tipus d’angle entre l’ interacció d’Àcid manurònic-borat 
1er àtom 2on àtom 1er angle 3er àtom 2on angle Tipus d'angle 
C(3) - - - - - 
C(4) - - - - - 
C(2) C(4) 112.216 - - - 
C(1) C(3) 112.406 C(4) -44.100 Diedre 
O(5) C(3) 112.131 C(2) 51.867 Diedre 
O(9) C(4) 107.432 C(2) 110.367 Pro-R 
H(10) C(2) 110.326 C(4) 109.522 Pro-R 




C(6) C(4) 112.326 C(3) -60.902 Diedre 
O(7) C(3) 108.443 O(5) 103.615 Pro-S 
O(14) C(1) 108.192 C(3) 108.801 Pro-R 
B(22) C(3) 102.281 C(4) -32.534 Diedre 
H(13) C(1) 110.847 C(3) 110.346 Pro-S 
H(8) C(3) 113.731 O(5) 109.697 Pro-R 
C(11) C(1) 111.910 O(5) 109.833 Pro-R 
O(17) C(2) 110.479 C(6) 110.173 Pro-R 
O(23) O(7) 111.540 O(9) 107.825 Pro-R 
O(25) O(7) 111.511 O(9) 111.279 Pro-S 
H(16) C(2) 108.820 C(6) 109.731 Pro-S 
H(12) C(1) 109.877 O(5) 108.453 Pro-S 
H(15) C(2) 106.780 C(1) -81.359 Diedre 
Lp(27) C(3) 108.596 B(22) 103.159 Pro-R 
Lp(28) C(3) 106.630 B(22) 99.496 Pro-S 
Lp(29) C(4) 106.190 C(6) 100.201 Pro-R 
Lp(30) C(4) 109.248 C(6) 100.920 Pro-S 
Lp(31) C(4) 106.686 B(22) 102.639 Pro-R 
Lp(32) C(4) 105.891 B(22) 102.504 Pro-S 
O(20) C(6) 111.685 C(1) 157.315 Diedre 
H(18) C(1) 107.844 C(2) -163.805 Diedre 
H(24) B(22) 109.808 O(7) 92.726 Diedre 
H(26) B(22) 109.773 O(7) 157.687 Diedre 
Lp(33) C(2) 107.914 H(15) 100.773 Pro-R 
Lp(34) C(2) 106.867 H(15) 101.174 Pro-S 
O(19) C(6) 124.085 O(20) 124.205 Pro-S 
H(21) C(11) 110.518 C(6) -9.962 Diedre 
Lp(35) C(1) 106.718 H(18) 99.821 Pro-R 
Lp(36) C(1) 106.687 H(18) 100.630 Pro-S 
Lp(37) B(22) 103.156 H(24) 103.759 Pro-R 
Lp(38) B(22) 101.633 H(24) 104.052 Pro-S 
Lp(39) B(22) 102.967 H(26) 103.650 Pro-R 
Lp(40) B(22) 102.388 H(26) 104.006 Pro-S 
Lp(41) C(11) 103.711 H(21) 104.112 Pro-R 













7.2 Dades experimentals 
 
7.2.1 Adsorció 1 
 
Taula 43: Dades experimentals en l’adsorció 1 
 
7.2.2 Adsorció 2 
 




mg/l Ct/Co V(mL) BV (Vj+1-Vj) Cj+1+Cj/2 
(Cj+1+Cj/2)*(Vj+1-
Vj) 
0 0 0 0 0 0 0 0,000 0,000 
8 0,2807 1,4035 0,1404 7,25 0,300 0,00725 1,867 0,0135 
16 0,4661 2,3305 0,2331 14,50 0,601 0,00725 2,827 0,0205 
24 0,6645 3,3225 0,3323 21,75 0,901 0,00725 3,826 0,0277 
t(min) [B]f (mg/l) 
[B]f 
(mg/l) Ct/Co V(mL) BV(mL) (Vj+1-Vj) Cj+1+Cj/2 
(Cj+1+Cj/2)*(Vj+1-
Vj) 
0 0 0 0 0 0 0 0 0 
8 0,4564 2,2820 0,2244 7,25 0,300 0,00725 3,186 0,0231 
16 0,8181 4,0905 0,4023 14,50 0,601 0,00725 5,013 0,0363 
24 1,1872 5,9360 0,5837 21,75 0,901 0,00725 6,538 0,0474 
32 1,4280 7,1400 0,7021 29,00 1,202 0,00725 7,545 0,0547 
40 1,5900 7,9500 0,7818 36,25 1,502 0,00725 8,409 0,0610 
48 1,7736 8,8680 0,8721 43,50 1,803 0,00725 9,237 0,0670 
56 1,9211 9,6055 0,9446 50,75 2,103 0,00725 9,784 0,0709 
64 1,9924 9,9620 0,9796 58,00 2,404 0,00725 10,132 0,0735 
72 2,0604 10,3020 1,0131 65,25 2,704 0,00725 10,368 0,0752 
80 2,0866 10,4330 1,0000 72,50 3,005 0,00725 10,651 0,0772 
88 2,1739 10,8695 1,0000 79,75 3,305 0,00725 10,713 0,0777 
96 2,1114 10,5570 1,0000 87,00 3,606 0,00725 10,641 0,0771 
104 2,1450 10,7250 1,0000 94,25 3,906 0,00725 10,683 0,0774 
112 2,1280 10,6400 1,0000 101,50 4,207 0,00725 10,540 0,0764 
120 2,0880 10,4400 1,0000 108,75 4,507 0,00725 10,217 0,0741 
128 1,9988 9,9940 1,0000 116,00 4,808 0,00725 9,937 0,0720 
136 1,9758 9,8790 1,0000 123,25 5,108 0,00725 9,865 0,0715 
144 1,9703 9,8515 1,0000 130,50 5,409 0,00725 9,695 0,0703 
152 1,9078 9,5390 1,0000 137,75 5,709 0,00725 9,500 0,0689 
160 1,8922 9,4610 1,0000 145,00 6,010 - - - 




32 0,8660 4,3300 0,4330 29,00 1,202 0,00725 4,811 0,0349 
40 1,0585 5,2925 0,5293 36,25 1,502 0,00725 5,784 0,0419 
48 1,2551 6,2755 0,6276 43,50 1,803 0,00725 6,639 0,0481 
56 1,4006 7,0030 0,7003 50,75 2,103 0,00725 7,365 0,0534 
64 1,5452 7,7260 0,7726 58,00 2,404 0,00725 8,052 0,0584 
72 1,6755 8,3775 0,8378 65,25 2,704 0,00725 8,720 0,0632 
80 1,8126 9,0630 0,9063 72,50 3,005 0,00725 9,223 0,0669 
88 1,8766 9,3830 0,9383 79,75 3,305 0,00725 9,520 0,0690 
96 1,9312 9,6560 0,9656 87,00 3,606 0,00725 9,759 0,0708 
104 1,9724 9,8620 0,9862 94,25 3,906 0,00725 9,883 0,0717 
112 1,9809 9,9045 0,9905 101,50 4,207 0,00725 10,071 0,0730 
120 2,0476 10,2380 1,0000 108,75 4,507 0,00725 10,255 0,0743 
128 2,0543 10,2715 1,0000 116,00 4,808 0,00725 10,375 0,0752 
136 2,0955 10,4775 1,0000 123,25 5,108 0,00725 10,547 0,0765 
144 2,1233 10,6165 1,0000 130,50 5,409 0,00725 10,552 0,0765 
152 2,0973 10,4865 1,0000 137,75 5,709 0,00725 10,450 0,0758 
160 2,0826 10,4130 1,0000 145,00 6,010 - - - 
 
7.2.3 Adsorció 3 
 




mg/l Ct/Co V(mL) BV (Vj+1-Vj) Cj+1+Cj/2 
(Cj+1+Cj/2)*(Vj+1-
Vj) 
0 0 0 0 0 0 0 0 0 
8 0,0830 0,4150 0,2000 7,25 0,600 0,007248 1,276 0,0093 
16 0,4275 2,1375 0,2900 14,50 1,000 0,007248 3,547 0,0257 
24 0,9911 4,9555 0,3900 21,74 1,300 0,007248 5,423 0,0393 
32 1,1780 5,8900 0,4900 28,99 1,500 0,007248 6,790 0,0492 
40 1,5378 7,6890 0,5800 36,24 2,000 0,007248 7,889 0,0572 
48 1,6179 8,0895 0,6800 43,49 2,500 0,007248 8,217 0,0596 
56 1,6690 8,3450 0,7600 50,74 2,700 0,007248 8,378 0,0607 
64 1,6822 8,4110 0,8400 57,98 3,000 0,007248 8,568 0,0621 
72 1,7449 8,7245 0,8900 65,23 3,500 0,007248 8,591 0,0623 
80 1,6913 8,4565 0,9600 72,48 4,300 0,007248 8,402 0,0609 
88 1,6694 8,3470 0,9900 79,73 4,500 0,007248 8,440 0,0612 
96 1,7066 8,5330 0,9900 86,98 4,800 0,007248 8,142 0,0590 
104 1,5502 7,7510 0,9900 94,22 4,900 0,007248 8,001 0,0580 
112 1,6500 8,2500 1,0000 101,47 4,600 0,007248 8,349 0,0605 
120 1,6897 8,4485 1,0000 108,72 5,000 0,007248 9,227 0,0669 
128 2,0012 10,0060 1,0000 115,97 6,000 0,007248 9,255 0,0671 
136 1,7008 8,5040 1,0000 123,22 6,000 0,007248 8,623 0,0625 




144 1,7482 8,7410 1,0000 130,46 6,000 0,007248 8,900 0,0645 
152 1,8118 9,0590 1,0000 137,71 6,000 0,007248 9,038 0,0655 
160 1,8035 9,0175 1,0000 144,96 6,000 - - - 
 
7.2.4 Adsorció 4 
 




mg/l Ct/Co V(mL) BV (Vj+1-Vj) Cj+1+Cj/2 
(Cj+1+Cj/2)*(Vj+1-
Vj) 
0 0 0 0 0 0 0 0 0 
8 0,0000 0,0000 0,1000 7,25 0,300 0,007248 0,870 0,0063 
16 0,3480 1,7400 0,1662 14,50 0,601 0,007248 2,050 0,0149 
24 0,4720 2,3600 0,2255 21,74 0,901 0,007248 2,708 0,0196 
32 0,6112 3,0560 0,2920 28,99 1,202 0,007248 3,192 0,0231 
40 0,6656 3,3280 0,3180 36,24 1,502 0,007248 3,343 0,0242 
48 0,6714 3,3570 0,3207 43,49 1,802 0,007248 3,693 0,0268 
56 0,8056 4,0280 0,3848 50,74 2,103 0,007248 4,171 0,0302 
64 0,8626 4,3130 0,4121 57,98 2,403 0,007248 4,442 0,0322 
72 0,9142 4,5710 0,4367 65,23 2,704 0,007248 5,064 0,0367 
80 1,1112 5,5560 0,5308 72,48 3,004 0,007248 5,588 0,0405 
88 1,1240 5,6200 0,5369 79,73 3,304 0,007248 5,832 0,0423 
96 1,2088 6,0440 0,5774 86,98 3,605 0,007248 6,138 0,0445 
104 1,2462 6,2310 0,5953 94,22 3,905 0,007248 6,439 0,0467 
112 1,3294 6,6470 0,6350 101,47 4,206 0,007248 7,038 0,0510 
120 1,4856 7,4280 0,7097 108,72 4,506 0,007248 7,617 0,0552 
128 1,5612 7,8060 0,7458 115,97 4,806 0,007248 7,872 0,0571 
136 1,5874 7,9370 0,7583 123,22 5,107 0,007248 8,082 0,0586 
144 1,6452 8,2260 0,7859 130,46 5,407 0,007248 8,424 0,0611 
152 1,7242 8,6210 0,8236 137,71 5,708 0,007248 8,725 0,0632 
160 1,7658 8,8290 0,8435 144,96 6,008 - - - 
 
7.2.5 Desorció 1 
 




mg/l V(mL) BV Cj+1+Cj/2 
0 - - - - - 
8 1,6303 8,1515 7,2500 0,1807 7,872 
16 1,5185 7,5925 14,5000 0,3614 7,163 
24 1,3468 6,7340 21,7500 0,5421 6,329 




32 1,1847 5,9235 29,0000 0,7228 5,392 
40 0,9720 4,8600 36,2500 0,9035 4,449 
48 0,8077 4,0385 43,5000 1,0842 3,840 
56 0,7282 3,6410 50,7500 1,2650 3,450 
64 0,6518 3,2590 58,0000 1,4457 3,071 
72 0,5766 2,8830 65,2500 1,6264 2,726 
80 0,5138 2,5690 72,5000 1,8071 2,448 
88 0,4653 2,3265 79,7500 1,9878 2,201 
96 0,4150 2,0750 87,0000 2,1685 1,968 
104 0,3722 1,8610 94,2500 2,3492 1,940 
112 0,4037 2,0185 101,5000 2,5299 2,096 
120 0,4347 2,1735 108,7500 2,7106 2,168 
128 0,4324 2,1620 116,0000 2,8913 1,939 
136 0,3433 1,7165 123,2500 3,0720 1,755 
144 0,3587 1,7935 130,5000 3,2527 1,744 
152 0,3390 1,6950 137,7500 3,4334 1,426 
160 0,2315 1,1575 145 3,614157527 0,57875 
 
 
7.2.6 Desorció 2 
 
Taula 48: Dades experimentals Desorció 2 
t(min) [B]f mg/l [B]f mg/l V(mL) BV Cj+1+Cj/2 
0 - - - - - 
8 1,5477 7,7385 7,25 0,181 7,110 
16 1,2961 6,4805 14,50 0,363 5,813 
24 1,0290 5,1450 21,75 0,544 4,530 
32 0,7831 3,9155 29,00 0,725 3,496 
40 0,6154 3,0770 36,25 0,906 2,654 
48 0,4463 2,2315 43,50 1,088 1,871 
56 0,3020 1,5100 50,75 1,269 1,160 
64 0,1620 0,8100 58,00 1,450 0,597 
72 0,0768 0,3840 65,25 1,631 0,192 
80 0,0000 0,0000 72,50 1,813 0,000 









7.2.7 Desorció 3 
 
Taula 49: Dades experimentals Desorció 3 
t(min) [B]f mg/l [B]f mg/l V(mL) BV Cj+1+Cj/2 
0 - - - - - 
8 1,5027 7,5135 7,25 0,181 7,170 
16 1,3651 6,8255 14,50 0,363 6,295 
24 1,1529 5,7645 21,75 0,544 5,526 
32 1,0573 5,2865 29,00 0,725 4,895 
40 0,9005 4,5025 36,25 0,906 4,165 
48 0,7654 3,8270 43,50 1,088 3,809 
56 0,7580 3,7900 50,75 1,269 3,525 
64 0,6520 3,2600 58,00 1,450 2,949 
72 0,5274 2,6370 65,25 1,631 2,453 
80 0,4538 2,2690 72,50 1,813 2,112 
88 0,3911 1,9555 79,75 1,994 1,747 
96 0,3078 1,5390 87,00 2,175 1,203 
104 0,1732 0,8660 94,25 2,356 1,022 
112 0,2355 1,1775 101,50 2,538 1,081 
120 0,1970 0,9850 108,75 2,719 0,859 
128 0,1464 0,7320 116,00 2,900 0,699 
136 0,1330 0,6650 123,25 3,081 0,618 
144 0,1142 0,5710 130,50 3,263 0,647 
152 0,1447 0,7235 137,75 3,444 0,566 
160 0,0816 0,4080 145,00 3,625 0,204 
7.2.8 Desorció 4 
 
Taula 50: Dades experimentals Desorció 4 
t(min) [B]f mg/l [B]f mg/l V(mL) BV Cj+1+Cj/2 
0 - - - - - 
8 1,0914 5,4570 7,25 0,181 4,893 
16 0,8657 4,3285 14,50 0,363 4,050 
24 0,7542 3,7710 21,75 0,544 3,535 
32 0,6596 3,2980 29,00 0,725 3,209 
40 0,6239 3,1195 36,25 0,906 3,242 
48 0,6727 3,3635 43,50 1,088 3,176 
56 0,5978 2,9890 50,75 1,269 3,156 
64 0,6647 3,3235 58,00 1,450 3,221 
72 0,6235 3,1175 65,25 1,631 3,180 
80 0,6483 3,2415 72,50 1,813 3,193 




88 0,6290 3,1450 79,75 1,994 2,329 
96 0,3025 1,5125 87,00 2,175 1,176 
104 0,1678 0,8390 94,25 2,356 0,420 
112 0,0000 0,0000 101,50 2,538 0,000 
120 0,0000 0,0000 108,75 2,719 0,000 
 
 
 
